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< 封面 图 说 明 


银河 系 的 一 个 新 的 、 大 尺度 的 
C0 分 子 辐射 空间 分 布 图 。 由 美国 
Cambridge 天 体 物理 中 心 (CIA) 和 托 洛 
洛 山 美洲 天 文 台 (сто) 的 两 合 1.2 米 
毫米 波 望远镜 共同 观测 完成 。 是 至 今 
最 完整 的 银河 系 CO 巡 视 。 图 中 不 同 颜 
色 代 表 不 同 的 CO (J=1-0) 谱 线 发 射 积 
分 强度 。 其 中 白色 最 强 ， 依 次 是 红 - 
黄 ， 绿 、 蓝 …… 等 色 。 该 图 引 自 : 
Dame, T.M. 等 的 文章 : The Milky Way in 
Molecular Clouds ANew Complete CO ,: 
Survey, P) $ #200 ff Ар), 547. 
792-813 Е. i 
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分 子 天 体 物理 学 也 称 分 子 天 文学 是 20 世纪 70 UB ERR 
展 起 来 的 一 门 新 学 科 ， 是 天 体 物理 学 的 一 个 重要 分 支 ， 它 通过 天 
文 分 子 谱 线 所 提供 的 丰富 信息 研究 各 类 天 体 的 形态 、 结 构 、 物 理 
状态 、 化 学 性 质 和 演化 ， 它 的 发 展 大 大 推动 了 恒星 与 星际 物质 的 
相互 作用 以 及 恒星 乃至 星系 的 形成 和 演化 的 研究 ， 并 促进 了 一 大 
批 天 体 物理 难题 的 解决 . 

本 书 系统 讲述 分 子 天 体 物理 学 研究 的 基础 理论 、 基 本 方法 和 
主要 研究 领域 ,分 上 、 下 两 册 . 上 册 内 容 有 : 天 文 分 子 谱 线 产生 
的 物理 机 理 ， 具 体 天 体 物 理 环境 下 分 子 谱 线 的 辐射 转移 ， 天 体 脉 
泽 辐射 的 基本 理论 以 及 利用 天 文 分 子 谱 线 获取 天 体 物 理 信息 的 方 
法 等 ; 对 分 子 天 体 物 理学 发 展 的 精彩 纷呈 的 历史 和 主要 研究 成 果 
在 上 册 绪 论 中 也 有 介绍 ， 下 册 内 容 有 : 分 子 云 ， 天 体 脉 泽 源 ， 分 
子 云 与 恒星 形成 ， 晚 期 演化 星 拱 星 包 层 的 分 子 发 射 以 及 星际 物质 
化 学 等 ， 有 关 天 文 分 子 谱 线 的 观测 与 证 认 在 下 册 的 附录 中 介绍 . 

20 世纪 60 年 代 四 大 天 文 发 现 之 一 一 一 星际 分 子 的 发 现 导致 
了 分 子 天 体 物理 学 的 诞生 . 它 的 诞生 使 天 文学 进入 一 个 新 的 阶段 . 
天 文学 家 得 以 从 分 子 着 手 来 研究 字 宙 中 发 生 的 各 种 现象 ， 而 在 这 
之 前 ， 大 部 分 天 体 物 理学 的 内 容 是 以 原子 物理 、 原 子 光谱 的 手段 
来 研究 的 ， 可 以 称 之 为 原子 天 体 物 理学 ， 分 子 天 体 物理 学 的 研究 
需要 有 关 分 子 波谱 、 天 体 脉 泽 、 天 文 分 子 谱 线 辐射 转移 以 及 星际 
分 子 形成 和 瓦解 的 物理 、 化 学 过 程 ， 分 子 云 的 动力 学 和 力 能 学 等 
诸多 方面 的 知识 ， 它 们 是 深入 了 解 和 研究 宇宙 中 各 类 有 分 子 存在 
的 天 文 环境 的 基础 . 
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国内 外 曾 有 过 一 些 讲习 班 系统 介绍 这 方面 的 知识 ， 最 有 代表 
性 的 是 1974 年 在 欧洲 举办 的 Summer School,， 即 后 来 出 版 的 Les 
Houches Sess XXV; "Atomic and Molecular Physics and The 
Interstellar Matter" — 5$. 但 该 书 时 间 较 早 . 类 似 的 书 还 有 : 
T.R.Carson f? M.J. Roberts 所 编 Atom and Molecules in 
Astrophysics (1972 +), HAMRE H. 近年 来 的 一 些 会 议 文集 
或 专题 讲座 也 有 涉及 分 子 天 体 物理 基础 知识 的 ， 如 : Millimeter- 
Wave Astronomy : Molecular Chemistry & Physics in Space 
(Proceedings of the 1996 Inaoe Summer School) 和 The Galactic 
Interstellar Medium (Saas-Fee Advanced Course 21, Lecture 
Notes 1991) 等 . 它们 都 是 该 领域 的 很 好 的 参考 书 , 但 作为 教材 尚 
缺乏 系统 和 完整 ， 理 论 部 分 则 缺乏 详细 的 推演 ， 学 生 学 起 来 有 一 
定 的 困难 . 关于 天 体 脉 泽 方面 的 著作 有 两 部 , 即 :A.H. Cook 所 著 : 
Celestial Masers (1977 +) 和 M.Elitzur 所 著 : Astronomical 
Masers(1991 年 )， 它 们 都 属于 专著 性 质 , 特别 是 后 者 ,是 学 习 天 
体 脉 泽 理 论 极 好 的 参考 书 ， 但 作为 教科 书 似 过 于 详尽 ， 本 书 从 教 
科 书 的 要 求 出 发 ,在 结构 安排 上 注意 了 内 容 的 系统 性 和 完整 性 . 对 
一 些 重要 的 内 容 除了 有 比较 详细 的 公式 推导 外 ， 加 强 了 物理 概念 
和 物理 过 程 的 阐述 ， 以 使 学 生 更 好 地 理解 和 把 握 所 学 内 容 的 物理 
实质 ， 并 对 其 在 天 文 上 的 进一步 的 应 用 和 研究 进展 也 有 基本 的 了 
解 ， 通 过 本 书 的 学 习 学 生 将 掌握 从 事 分 子 天 体 物理 学 研究 所 必 备 
的 基础 知识 和 方法 ， 学 会 从 观测 到 的 分 子 谱 线 中 获取 所 需要 的 天 
体 物理 信息 ， 开 展 有 关 的 分 子 天 体 物理 学 课题 的 研究 . 

本 书 是 在 作者 多 年 来 在 北 师 大 和 天 文 台 讲授 “分 子 天 体 物 理 
学 导论 ”的 讲义 (1991 年 ) 和 在 北大 讲授 “天 文 分 子 微波 谱 基 
础 ”讲义 的 基础 上 修改 而 成 的 ， 它 可 作为 天 体 物理 学 专业 研究 生 
的 基础 课 教材 ， 也 可 作为 高 年 级 学 生 的 专业 选修 课 教材 ， 同 时 也 
可 供 有 关 专 业 ， 如 天 体 物理 、 天 体 化 学 以 及 分 子 波 谱 等 专业 的 科 
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第 一 章 ж 论 


$1.1 星际 分 子 的 发 现 与 分 子 天 体 物 理学 的 兴起 


1.1.1 对 星际 物质 的 认识 和 研究 


分 子 天 体 物理 学 (molecular astrophysics) 习 惯 上 常 被 人 们 称 
为 分 子 天 文学 (molecular astronomy ) 并 作为 天 体 物 理学 的 一 个 重 
要 分 支 . 但 近年 来 的 进展 表明 ,分 子 天 体 化 学 (molecular 
astrochemistry) 已 经 成 为 它 的 不 可 分 割 的 重要 组 成 部 分 . 在 这 个 领 
域 中 ,天 文 过 程 .物理 过 程 和 化 学 过 程 是 如 此 紧密 地 结合 并 且 互 相 
渗透 以 至 于 在 实际 问题 中 有 时 很 难 加 以 区 分 .在 这 个 意义 上 ,用 分 
子 天 文学 这 个 名 称 来 概括 这 个 新 型 的 交叉 学 科 或 许 更 恰当 些 . 分 子 
天 体 物理 学 应 用 物理 学 及 化 学 的 理论 .方法 和 技术 ,通过 天 文 分 子 
的 发 射 或 吸收 谱 线 所 提供 的 信息 来 研究 各 种 天 体 的 形态 、 结 构 、 物 
理 状态 ,化 学 性 质 , 研 究 恒星 和 星际 物质 的 相互 作用 及 天 体 (包括 恒 
星 及 星云 ) 形 成 和 演化 的 规律 。 天 文 分 子 存 在 于 各 种 特定 的 天 文 环 
境 中 ， 广 义 地 说 , 它 应 该 包括 恒星 大 气 , 太 阳 系 中 行星 的 大 气 , 趋 星 
以 至 各 种 以 凝聚 态 形式 存在 的 天 体 ( 如 陨石 .月 岩 , 行 星 ,小 行星 , 卫 
星 等 ) 中 的 化 学 分 子 ， 但 一 般 主 要 是 指 星 际 物质 (特别 是 星云 分子 
云 ), 晚 型 星 的 拱 星 包 层 以 及 星系 中 的 气态 分 子 ( 有 时 也 要 考虑 其 中 
的 侍 粒 所 含 的 分 子 或 附着 在 侍 粒 表面 的 分 子 ) ,通常 称 为 星际 分 子 . 

恒星 之 间 含 有 大 量 的 ,以 稀薄 气体 和 人 尘 粒 形式 存在 于 星际 空 
间 的 物质 , 称 为 星际 物质 (interstellar matter) 或 星际 介质 
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Gnterstellar midium) ,简称 ISM. 银河 系 中 星际 物质 的 总 质量 约 
占 银河 系 总 质量 的 10% ,平均 密度 约 相当 于 每 立方 厘米 1 个 氢 原 
Te 按照 现代 的 习惯 看 法 ,我 们 把 那些 星际 气体 和 人 尘埃 聚集 成 为 数 
密度 超过 约 每 立方 厘米 10 个 原子 (或 离子 分子) 的 区 域 称 为 星 
m. 星云 以 外 的 区 域 中 更 为 稀薄 (每 立方 厘米 少 于 1 个 氨 原 子 ) 的 
星际 物质 则 常 被 叫做 星际 介质 . 

星云 是 分 布 于 恒星 之 间 一 切 非 恒星 状 的 气体 侍 埃 云 的 总 称 . 
那些 广 衰 而 无 定形 的 叫做 弥漫 星云 (包括 发 射 星云 .反射 星云 和 上 暗 
星云 ), 它 们 密度 的 典型 值 为 每 立方 厘米 几 十 到 儿 百 万 个 氢 原 子 ， 
线 度 的 典型 值 约 为 3 到 300 光 年 ,其 中 巨 分 子 云 是 银河 系 中 最 大 
HRE. 星云 质量 一 般 在 10 到 10 个 太阳 质量 之 间 . 其 中 相当 一 
部 分 物质 是 以 分 子 形式 存在 的 ， 分 子 天 体 物 理学 中 所 说 的 分 子 云 
通常 是 指 那 些 数 密度 大 于 10 一 100 cm-:、 主 要 成 分 是 分 子 、. 从 观 
测 角度 看 边界 相对 比较 明显 的 致密 的 弥漫 星云 ， 除 了 弥散 星云 以 
外 ,银河 系 中 呈 云 状 的 天 体 还 有 拱 星 包 层 ( 也 叫 星 周 包 层 )、 行 星 状 
星云 .超新星 遗迹 (超新星 剩余 物质 云 ) 等 . 它们 都 是 恒星 晚期 演化 
过 程 中 ,由 恒星 抛射 出 来 的 物质 变 为 星际 物质 的 产物 . 在 这 些 天 体 
中 也 发 现 了 各 种 星际 分 子 . 

拱 星 包 层 是 晚 型 星 周 围 由 于 可 观 的 物质 抛射 而 形成 的 光学 厚 
的 气体 尘埃 层 ,主要 成 分 是 分 子 和 尘埃 ,是 分 子 天 体 物理 学 的 重要 
研究 对 象 有 人 广义 地 把 它们 也 称 作 拱 星 分 子 云 . 但 由 于 它们 的 
物理 、 化 学 特性 与 星际 分 子 云 差别 较 大 ,我 们 把 它们 作为 单独 的 一 
类 来 讨论 而 不 归 入 分 子 云 . 

有 关 星 际 物质 和 星云 的 这 些 概 念 现在 已 经 成 为 天 文 常识 ,但 
历史 上 却 是 在 经 历 了 漫长 的 探索 之 后 才 逐 渐 被 人 们 普遍 承认 的 . 

早 在 18 ЕЖ, ЖЕН (Е. W. Herschel) 已 经 观察 到 弥散 星 
云 并 且 看 到 银河 中 黑 班 和 暗 条 形成 的 “ 洞 " 和 * 缝 >” 而 巴 纳 德 
(E. E. Barnard) Jl НН 7r 1 ЖЕШИН e UAR £ EK. 这 些 直 
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观 的 结果 使 一 些 人 想到 了 星际 物质 的 存在 中 他 们 认为 暗 区 并 不 
是 没有 星 而 是 因为 星 被 暗 星 云 所 遮盖 。 这 种 看 法 后 来 经 过 许多 人 
的 仔细 研究 ,到 了 20 世纪 30 年 代 , 终 于 被 多 数 人 同意 并 且 确 定 这 
些 暗 星 云 物质 是 来 自 星际 而 与 恒星 无 关 . 即使 如 此 ,在 相当 一 段 时 
间 内 仍然 有 不 少 人 认为 除了 暗 星 云 所 在 的 天 区 外 ,星际 空间 是 完 
全 透明 的 ， 可 见 ,要 确认 星际 物质 的 存在 ,还 需要 依靠 充分 的 观测 
证 据 和 严谨 的 理论 分 析 . 

在 这 个 问题 上 ,星际 物质 的 光谱 研究 是 最 直接 也 最 有 说 服 力 
的 . 1904 年 哈 特 曼 (J. Hartman) 首先 注意 到 猎户 座 о 分光 双星 的 
周期 性 频 移 光 谱 中 有 一 条 钙 离 子 Ca 1 的 无 频 移 吸收 谱 线 . 他 提出 
这 可 能 是 来 自 位 于 双星 和 太阳 之 间 的 钙 离 子 云 ， 斯 里 弗 (V.M. 
Slipher) 于 1909 年 更 详细 地 讨论 了 Сат 谱 线 的 星际 起 源 的 可 能 
性 并 且 预 言 了 可 能 存在 类 似 的 无 频 移 钠 原 子 吸收 谱 线 ，10 年 后 ， 
星际 钠 原 子 Na т 的 谱 线 果然 被 发 现 了 . Сат 和 Na I 的 这 4 Ж 
线 直到 20 世纪 30 年 代 仍 是 仅 有 的 星际 吸收 谱 线 . 后 来 ,又 观测 到 
Ca I,K L,Fe Uffl Ti ËJ E E EAR. 

20 世纪 30 年 代 对 星际 红 化 的 深入 研究 又 提供 了 星际 物质 中 
存在 微小 固体 颗粒 (尘埃 ) 的 确切 证 据 . 人 们 还 发 现 气体 和 尘埃 在 
银河 中 的 分 布 不 是 均匀 的 而 是 较 多 的 聚集 在 形状 不 规则 的 星云 
中 .这 样 ,星际 物质 的 真实 面貌 便 逐 渐 展露 出 来 . 

在 此 期 间 , 另 一 项 有 关 的 进展 是 发 现 了 字 宙 线 并 了 解 了 它 的 
性 质 . 

星际 物质 及 其 物理 条 件 的 理论 研究 起 始 于 爱 丁 顿 (A. 5. 
Eddington) H ЖЕ T Е, fb HE f EYE Са 和 Na 的 吸收 谱 线 
是 由 存在 于 星际 空间 的 稀薄 气体 中 的 这 些 原 子 产生 的 .1937 年 ， 
他 甚至 进一步 得 出 星云 成 分 中 可 能 有 相当 一 部 分 是 以 分 子 形式 存 
在 的 结论 . 不 过 爱 丁 顿 承认 ,在 写 到 分 子 时 他 是 相当 犹 称 的 . 他 说 
因为 他 还 没有 摆脱 “原子 是 物理 而 分 子 是 化 学 ”这 种 传统 看 法 . Ж 
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好 ,后 来 的 科学 家 逐渐 懂得 了 不 应 过 分 拘泥 于 化 学 、 物 理学 和 天 文 
学 之 间 的 传统 界线 . 我 们 将 看 到 ,分 子 天 体 物理 学 正 是 在 这 些 学 科 
间 的 相互 交叉 、 相 互 配合 和 相互 渗透 的 过 程 中 发 展 起 来 的 . 


1.1.2 星际 分 子 发 现 简 史 


20 世纪 30 年 代 以 前 ,已 经 在 茜 星 中 证 认 了 CN,CH,CH*, 
OH, CNH, CO* ,N;* 3x 8 种 分 子 的 谱 线 ,在 行星 大 气 甚至 太阳 
和 恒星 大 气 中 也 观测 到 多 种 分 子 谱 线 (例如 参见 参考 资料 [3， 
4p. 但 这 些 都 不 是 星际 的 谱 线 ，1934 年 ,梅里 尔 (P. W. Merrill) 
在 Ca 和 Na 的 星际 原子 谱 线 之 后 ,又 看 到 4 个 新 的 弥散 星际 光谱 
带 (DIBs)55, 罗素 (H.N. Russell) 猜 想 它们 来 自 星际 的 分 子 中 1. 之 
后 ,对 它们 曾 有 过 各 种 各 样 猜测 ,至 今 已 过 去 60 多 年 ,DIBs 仍 是 
个 谜 , 弄 不 清 它 应 归属 于 哪 种 分 子 ， 尽管 如 此 ,它们 却 向 天 文学 家 
强烈 提示 星际 空间 存在 分 子 的 可 能 性 . 

1937 年 , 敦 哈 姆 (T. Dumham) 和 阿 当 斯 (W.S. Adams) 2 
美国 威尔逊 山 天 文 台 当时 最 新 的 100 英寸 折 轴 望远镜 和 高 色散 摄 
谱 仪 所 做 的 观测 中 ,有 3 条 很 锐 的 星际 紫外 吸收 线 ( 表 1. 1) ,他 们 
未 能 给 出 证 认 ， 有 人 猜想 它们 属于 СО, Na; 和 NaK ,不 久 都 被 否 
ж. 但 其 中 的 4 300 A 谱 线 很 快 被 斯 温 司 (P. Swings) 和 罗 森 费 尔 
德 (L， Rosenfeld) 正 确 地 证 认为 CH HRI. 3x B&, CH 成 为 第 一 
个 被 发 现 的 星际 分 子 . 

1941 年 有 几 位 科学 家 一 起 讨论 了 剩 下 的 4 233 A ,3 958 A 
和 亚当 斯 于 1940 年 观测 到 的 3 745 A ,及 3 579 A 一 共 4 条 谱 线 
的 归属 ， 有 人 猜测 它们 是 СН, 的 谱 线 而 赫 效 堡 (G. Herzberg ) 等 
考虑 到 它们 与 BH 谱 线 的 相似 性 建议 可 能 来 自 CHH. 不 久 道 格 拉 
斯 (A.E. Douglas) 和 赫兹 堡 用 CH+ 的 实验 室 光谱 测量 确证 了 这 
PEP, 

另外 ,麦克 科 拉 (A. McKellar) YE 1940 年 预言 了 4 条 CN 的 
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谱 线 n9 ,第 二 年 亚当 斯 果然 在 蛇 夫 座 《 星 方向 观测 到 这 些 谱 线 . 
他 还 在 蛇 夫 座 5 星 观测 到 CH 的 另外 3 条 位 于 3 870 A 谱 带 中 的 
谱 线 ,这 就 使 星际 CH 分 子 的 证 认得 到 了 更 加 可 靠 的 根据 . 
这 样 ,1940 年 前 后 共有 CH,CH+ 和 CN 三 种 星际 分 子 得 到 确 
认 ( 见 表 1.1)， 这 个 状况 持续 了 大 约 四 分 之 一 个 世纪 . 
#11 星际 分 子 的 早期 发 现 
BERAT 谱 线 的 波长 ”天文 观测 的 日 期 — 得 到 证 认 ( 或 预言 ) 的 日 其 





cH 4300.31 A 1937,[7] 1937,[8] 
(次 甲 基 ) 3886.4 人 1941,[11] 1940, 预 言 [10] 
3 890.2 入 1941,[11] 1940, 预 言 [10] 
38? ? 1941, [11] 1940, Bi A [10] 
CH* 4232.58 À 1937,(7] 1941,[9] 
(次 甲 基 3 957.74 À 1937,[7] 1941,[9] 
WT) 3745.33 A 1940 1941,[9] 
3 579.04 А 1940 1941,[9] 
CN 3874.6 À 1941,[11] 1940, BiA [10] 
(WÆ) 3874.0 À 1941,11] 1940, Bi [10] 
3875.8 À 1941,(11] 1940, Bi 8 10] 
3873.8 À 1941, [11] 1940, M A [10] 


特别 值得 一 提 的 是 CN 分 子 ， 它 的 极 窗 的 吸收 谱 线 分 别 来 自 
最 低 的 转动 能 级 和 第 一 、 二 激发 转动 能 级 (BD N = 0.1.2, B 
$ 2.7.3 的 图 2. 25). 麦克 科 拉 从 谱 线 的 强度 比 推断 这 两 个 能 级 的 
激发 温度 为 2. 3 KU, 事实 上 ,这 是 暗示 宇宙 背景 辐射 存在 的 第 一 
个 观测 证 据 ,但 当时 并 没有 人 能 够 理解 这 一 点 .直到 1965 #0 
FERCA. A，Penzias) 和 威尔逊 (R. W，Wilson) 的 微波 背景 辐射 


* 例如 在 参考 资料 [4] 第 八 章 第 四 节 ( 中 文 版 392 页 ) 中 ,作者 提 到 星际 CN 的 转动 
温度 为 2. 3 K 时 ,认为 “这 个 温度 当然 只 有 很 有 限 的 意义 "， 可 以 说 ,这 反映 了 20 世纪 
50 年 代 初期 科学 界 对 这 个 问题 的 认识 . 
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观测 结果 出 来 之 后 , 它 的 宇宙 学 意义 才 被 人 们 重新 认识 .分 析 表 
明 , 在 实验 误差 的 范围 内 ,上 述 转动 能 级 的 激发 温度 应 该 等 于 或 者 
非常 接近 宇宙 背景 温度 . 如 果 是 这 样 , 则 转动 能 级 间 跃 迁 的 微波 谱 
线 将 不 能 从 宇宙 背景 辐射 中 显现 出 来 . 后 来 彭 齐 亚 斯 等 (1972 年 ) 
HZD. М. Meyer) 等 (1984 年 ) 分 别 用 党 米 波 和 光学 望远镜 对 
ERE C TIS СМ 分 子 作 了 更 加 精确 的 测 基 ,证实 了 CN 
的 温度 确实 是 宇宙 微波 背景 辐射 的 温度 2.7 K， 这 可 以 认为 是 利 
用 分 子 精确 探测 星云 物理 条 件 的 第 一 个 实例 . (参考 资料 [13]， 
р. 50—53 中 ,对 有 关 CN 转动 能 级 温度 的 观测 和 理论 分 析 的 研究 
过 程 有 一 个 扼要 的 介绍 . ) 

遗憾 的 是 ,星际 分 子 研究 的 重大 意义 在 第 一 批 星际 分 子 发 现 
后 的 二 十 多 年 中 并 没有 受到 足够 的 重视 ,许多 天 文学 家 对 星际 分 
子 的 研究 持 怀疑 态度 . 当时 普遍 的 看 法 是 ,在 星际 物质 那样 苛刻 的 
天 文 环境 中 ,不 可 能 产生 和 存在 丰 度 大 到 足以 被 观测 到 并 且 在 天 
文 上 也 有 意义 的 化 学 分 子 ，1951 年 一 项 计算 的 结论 是 中 ,密度 很 
低 的 星云 中 ,即使 是 最 简单 的 双 原子 分 子 通过 气相 反应 形成 的 概 
率 也 是 很 小 的 ,而 紫外 辐射 却 能 使 已 形成 的 分 子 很 快 解 离 . 按 这 个 
计算 ,甚至 连 已 观测 到 的 CH 和 CH+ 的 丰 度 都 不 能 解释 ,更 不 用 
说 那些 较为 复杂 的 分 子 了 . 

此 外 ,在 20 世纪 40 年 代 , 适 于 检测 分 子 谱 线 的 红外 和 射电 望 
远 镜 还 处 于 发 展 的 早期 阶段 ,天 文 观测 工作 受到 仪器 条 件 的 限制 . 
这 些 因素 使 得 天 文 分 子 的 研究 在 很 长 一 段 时 间 内 被 搁置 起 来 , 几 
УЛА. . 

二 次 大 战 后 微波 及 雷达 技术 被 广泛 应 用 于 基础 研究 ,推动 了 
微波 波谱 学 和 射电 天 文学 的 发 展 ，1951 年 实现 了 星际 氢 原 子 21 
cm 微波 谱 线 的 检测 ,天文 谱 线 扩展 到 射电 波段 ， 氨 原子 谱 线 的 观 
测 取 得 的 丰硕 成 果 使 天 文学 家 懂得 微波 特别 宜 于 研究 低温 和 致密 
的 星云 ,这 种 云 不 发 射 可 见 光谱 线 而 且 对 可 见 光 不 透明 ,而 微波 谱 
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线 却 能 提供 星云 深部 的 信息 . 什 克 洛 夫 斯 基 (I. S. Shklovskii) 在 
1949 年 提出 59 , 除 氢 原 子 21 cm 微波 谱 线 外 ,还 有 可 能 在 暗 星云 
中 找到 OH,CH 和 SIH 的 分 子 微波 谱 线 ,并 且 粗 略 估算 了 这 些 谱 
线 的 波长 (与 光学 波段 不 同 ,当时 微波 谱 线 的 接受 设备 大 多 是 窄带 
的 ,需要 预先 知道 波长 值 )，1954 年 ,在 微波 波谱 学 方面 造 详 很 深 
的 物理 学 家 汤 斯 (C. H. Townes) 再 次 提出 寻找 星际 OH"), А. 
算出 OH 的 一 条 谱 线 频率 应 在 1 665 MHz 附近 . 1955 年 ,他 又 列 
举 了 17 种 星际 分 子 的 候选 者 及 其 微波 频率 bs， 其 中 ,OH 基态 J 
=3/2,АЕ=0 两 条 主线 的 频率 的 预言 值 是 1 665 和 1 667 MHz. 
首先 考虑 OH 的 原因 是 因为 氢 是 宇宙 中 丰 度 最 大 的 元 素 , 而 氧 是 
其 余 元 素 中 丰 度 最 大 的 之 一 ,组 合成 OH 的 机 会 较 大 . 

星际 分 子 微波 谱 线 天 文 观测 的 先驱 是 汤 斯 及 其 合作 者 .1956 
年 , 巴 瑞 特 (A. H. Barrett) $07 156 H NRL (美国 海军 研究 实验 
室 ) 的 50 英尺 射电 望远镜 找寻 星际 OH. 他 们 对 准 仙 后 座 A (一 个 
著名 的 超新星 遗迹 ,是 强度 仅 次 于 太阳 的 射电 源 . 对 准 亮 的 射电 源 
是 为 了 便于 得 到 吸收 谱 线 . ) 在 1 667 MHz 附近 25 MHz 的 频率 范 
围 内 仔细 地 搜索 但 没有 得 到 任何 发 射 或 吸收 谱 线 .人 们 曾 怀疑 失 
败 的 原因 是 OH 谱 线 频率 可 能 不 在 上 述 频段 ， 为 此 厄 恩 斯 坦 
(G. Ehrenstein) 和 汤 斯 等 1959 年 在 实验 室 中 精确 测定 了 OH 基态 
两 条 主线 ,频率 分 别 为 (1 667.34 +0. 03) МНг 和 (1 665. 46 士 
0. 10)MHz55， 可 见 巴 瑞 特 所 用 的 频率 是 正确 的 ,问题 可 能 在 于 所 
观测 的 方向 OH 谱 线 不 够 强 , 而 所 用 的 接受 机 (比较 型 辐射 计 ) 又 不 
够 灵敏 . 后 来 知道 , 仙 后 座 A 是 个 不 幸 的 选择 ,如果 那 时 他 们 指向 其 
它 射 电源 (比如 W3 附近 ) 就 能 提前 7 年 得 到 强 的 OH 发 射 谱 线 . 





* 据 汤 斯 回忆 (参考 资料 [22],p. 30 , 巴 瑞 特 (当时 是 个 年 轻 的 博士 后 ) 的 系 主任 曾 向 
汤 斯 说 :你 推荐 他 给 我 们 ,可 看 来 他 惟一 想 做 的 只 是 那个 哪儿 也 没 找到 的 OH. 他 已 经 失 
败 了 一 次 ,我 担心 他 的 前 途 . " 那 时 人 们 确实 不 相信 能 够 找到 OH, 也 不 理解 它 的 重要 性 . 
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1963 年 10 月 , 巴 瑞 特 与 威 因 雷 伯 (S. Weinreb) 等 合作 ,用 威 因 雷 
伯 在 他 的 博士 论文 中 刚刚 研制 成 功 的 一 种 新 型 的 自 相 关 数 字 式 谱 
线 接 受 机 装 在 一 个 84 英尺 抛物 面 天 线 上 再 次 指向 仙 后 座 (Cas) 
A, 终 于 检测 到 OH 基态 两 条 主线 (1 665 MHz,1 667 MHz) 的 微 
波 吸 收 谱 线 ( 图 1. 1)[529.， 这 项 历史 性 的 发 现 被 誉 为 20 世纪 60 年 
代 天 文学 上 的 四 大 发 现 ( 中 子 星 ,2.7 K 微波 背景 辐射 ,类 星体 和 
星际 分 子 微波 谱 线 ) 之 一 ， 它 打开 了 一 个 新 的 .丰饶 广阔 的 研究 领 
域 一 -分 子 天 体 物理 学 和 分 子 天 体 化 学 . 





图 1.1 仙 后 座 A 的 1667 MHz 的 OH 吸收 谱 ( 图 中 粗 线 ), 望 远 镜 偏 离 
仙 后 座 A 时 的 结果 见 细 线 . 
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1964 年 , 波 耳 顿 (J.G. Bolton) 等 (和 巴 瑞 特等 "1 再 次 证 认 
了 星际 OH 基态 的 两 条 主线 并 找到 另外 两 条 伴 线 (1 612 MHz 和 
1 720 MHz) 的 星际 吸收 线 . 这 两 条 伴 线 的 发 现 先 于 地 球 上 的 实验 
Ж. 1965 Æ, RIRH. Weaver) 等 在 电离 氢 区 射电 源 W3 方向 观 
测 到 一 条 极 强 的 1 665 MHz 谱 线 ,但 是 却 看 不 到 相应 的 1 667 
MHz 谱 线 ， 他 们 只 好 认为 这 是 一 种 “神秘 元 素 (mysterium) ?产生 
ПОЕ, 后 来 的 研究 表明 ,这 种 谱 线 来 自 OH 分 子 的 受 激发 射 . 
产生 这 类 谱 线 的 射电 源 被 称 为 天 体 微 波 激 射 源 或 天 体 脉 泽 源 
(celestial maser) (“MASER ”, 是 Microwave Amplification by 
Stimulated Emission of Radiation 的 缩写 )， 它 的 发 现 是 分 子 天 体 
物理 学 历史 上 的 最 重要 的 事件 之 一 ( 见 图 1. 2). 


1665 MHz 
20| 






天 线 温 度 /K 
5 


' ' ' ' 
1665.70 1665.65 1665.60 1665.55 


-50 -40 -30 
WIE km-s”) 


1.2 W31 665 MHz 的 OH 强 发 射 谱 . 
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尽管 OH 的 观测 获得 一 系列 成 果 , 人 们 对 星际 分 子 所 持 的 怀 
疑 态度 仍然 是 根深 蒂 固 的 .很 多 人 认为 ,发 现 OH 固然 是 件 大 事 ， 
但 事情 也 就 差不多 到 头 了 . 这 一 点 从 发 现 OH 以 后 的 5 年 之 中 并 
没有 人 想到 去 寻找 其 他 星际 分 子 这 个 事实 就 可 以 看 出 ， 怀 疑 的 理 
由 是 合乎 逻辑 的 ,星际 空间 的 极 低 密 度 不 能 提供 足够 的 碰撞 ;分 子 
将 与 其 背景 辐射 达到 平衡 而 不 会 给 出 净 吸收 或 净 发 射 ; 想 不 出 合 
理 的 机 制 来 产生 足够 的 分 子 ,等 等 . 

1967 年 底 , 汤 斯 离开 行政 工作 到 伯克利 ， 他 决定 试 一 下 在 星 
际 空间 寻找 另 一 种 分 子 一 一 氨 (NH:)， 选择 氨 的 原因 一 是 因为 氨 
是 微波 波谱 学 中 的 典型 品种 , 它 具 有 丰富 的 强 吸 收 谱 线 并 且 有 低 
的 亚 稳 态 ;二 是 因为 氨 的 谱 线 频率 位 于 合适 的 波段 ,他们 手头 正好 
有 良好 的 K 带 微波 接收 设备 ， 另 外 ,在 汤 斯 个 人 的 研究 生涯 中 氨 
分 子 起 过 重要 作用 也 是 一 个 因素 . 他 的 小 组 顺利 地 在 人 马 座 A 检 
测 到 NH, 谱 线 (波长 约 为 1.3 cm)ce， 紧 接着 ,在 斯 耐 德 
(L. E. Snyder) й Bi ci FUE DU TF US?" ,1969 年 他 们 又 用 同样 的 
技术 在 人 马 座 B2, 猎 户 座 A 和 W49 检测 到 HO 的 强 受 激发 射 谱 
线 ( 波 长 约 1. 35 ст) (2%). 同年 ,斯 耐 德 等 观测 到 HCO( 甲 醛 ) 分 子 
的 4830 MHz Wil £059. 这 是 一 个 有 机 分 子 . 有 趣 的 是 ,与 这 条 谱 
线 对 应 的 能 级 的 激发 温度 竟然 低 于 宇宙 背景 温度 ( 汤 斯 因此 称 之 


+ 斯 耐 德 和 布尔 (D. Buhl) 当时 都 是 博士 后 , 他们 曾 向 美国 国立 射电 天 文 台 
CNRAO) 申 请 使 用 望远镜 天 线 来 寻找 星际 水 分 子 ， 但 建议 未 获 批准 ,因为 审查 委员 会 
认为 这 将 白白 浪费 天 线 时 间 一 一 建议 观测 的 水 分 子 1. 35 em 微波 跃迁 能 级 位 于 基态 
以 上 456 cm-!( 注 :此 处 能 量 以 等 效 波 数 cm-! 为 单位 ) ,而 处 于 这 个 态 的 分 子 会 很 快 回 
到 基态 . 汤 斯 原来 也 是 这 样 想 的 ,所 以 也 不 曾 计 划 去 寻找 水 分 子 . 但 后 来 他 认为 这 个 建 
议 不 妨 一 试 一 一 “我 们 有 天 线 我 们 已 经 找到 了 和 氨 . 水 和 氨 在 同一 波段 ,为 什么 不 去 找 
呢 ?" 结 果 他 们 竟 发 现 * 猎 户 座 准 是 下 雨 了 !”, 那 里 检测 到 了 完全 出 平 意料 的 超 高 强度 
的 水 谱 线 . 它 是 OH 之 后 的 第 二 种 天 体 微波 激 射 源 . 斯 耐 德 和 布尔 失去 了 在 NRAO Ж 
现 星际 水 分 子 的 机 会 ,但 在 伯克利 的 小 组 发 现 水 分 子 之 后 ,NRAO 当然 立即 给 他 们 提 
供 了 天 线 时 间 ， 他 们 决定 去 找寻 另 一 种 星际 分 子 一 一 甲醛 . 
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3 “DASAR ”, Ё Æ Darkness Amplification by Stimulated 
Absorption of Radiation 的 缩写 ;或 “DASER ”, Hl De- 
Amplification by Stimulated Emission of Radiation 的 缩写 , 意 为 
反 脉 泽 ). 这 一 连 串 星际 分 子 微波 谱 线 的 发 现 使 人 们 最 终 接 受 了 这 
样 的 事实 : 即 星 际 气体 的 密度 是 足以 结合 成 具有 相当 丰 度 的 复杂 
分 子 的 ,而 且 形 成 的 分 子 也 能 够 抵御 各 种 不 利 因素 (如 紫外 辐射 ) 
的 破坏 . 到 这 个 时 候 ,先驱 者 艰难 探索 取得 的 成 就 终于 激发 了 后 继 
者 进一步 寻找 和 研究 天 文 分 子 的 巨大 信心 和 兴趣 ,并 且 给 毫米 波 
射电 天 文 技术 和 空间 天 文 技术 带 来 了 强大 的 推动 力 ， 分 子 天 体 物 
理学 的 闸门 被 冲 开 了 . 

进入 20 世纪 70 年 代 后 ,一 批 性 能 优异 的 射电 望远镜 陆续 投 
入 观测 ,空间 天 文 技术 也 达到 更 高 水 平 . 1970 年 ,一 个 载 有 小 型 望 
远 镜 和 远 紫 外 光谱 仪 的 火 稍 上 天 ,检测 到 期 待 已 久 的 氨 分 子 H, 
谱 线 (Carruthers ,1970, 文 献 出 处 见 附录 D. 长 期 以 来 人 们 预言 它 
是 星际 云 中 丰 度 最 大 的 分 子 , 但 是 由 于 它 没有 位 于 可 见 和 射电 波 
段 的 共振 能 级 ,而 位 于 红外 波段 的 振动 谱 线 和 转动 谱 线 的 强度 都 
很 弱 ,因而 此 前 一 直 逃 脱 了 天 文 检测 . CO 和 SiO Вуз Жа, 
被 观测 到 了 .CO 谱 线 较 短 的 波长 使 它 具 有 更 高 的 空间 分 辩 率 , 它 
在 宇宙 中 分 布 极为 广泛 因此 成 为 天 文 研究 (包括 河 外 星系 ) 的 强 有 
力 的 探 针 . 

迄今 探测 到 的 天 文 分 子 (包括 分 子 离子 和 基 ) 已 超过 120 种 ， 
一 些 相当 复杂 的 有 机 分 子 , 如 :CH:OHCHO (第 一 个 星际 糖 ) 和 
HOCH:CH:OH (星际 防冻 剂 ) 等 也 在 星际 云 中 被 探测 到 了 ”9 
( 注 : 有 关 分 子 天 体 物理 学 资源 的 更 多 信息 ,有 兴趣 的 读者 可 在 


http://www. strw. leidenuniv. nl/—-iau34/links. html 





和 http://www. cv. nrao. edu/—awootten/allmols. html 
等 网 址 上 进行 搜索 )， 在 已 发 现 的 120 多 种 的 天 文 分 子 中 ,有 不 少 
还 观测 到 相应 的 同位 素 分 子 . 每 种 分 子 往往 不 止 测 到 一 条 谱 线 ,并 
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且 不 止 一 个 源 . 人 马 座 A 和 人 马 座 B2 是 著名 的 天 文 分 子 源 , 大 部 
分 已 发 现 的 天 文 分 子 品种 都 能 在 其 中 找到 . 分子 源 分 布 在 宇宙 中 
各 种 物理 条 件 不 同 的 区 域 并 且 与 各 种 类 型 的 天 体 成 协 ,这 使 得 它 
能 够 提供 广泛 多 样 的 天 文 信息 . 

天 文 环境 中 居然 能 够 形成 种 类 如 此 众多 而 且 以 相当 大 的 丰 度 
持久 地 存在 的 天 文 分 子 ,这 是 一 个 远 远 出 平 当年 科学 家 们 意料 的 
甚至 是 令 人 感到 难以 置信 的 事实 ， 以 这 些 分 子 的 谱 线 为 基础 的 研 
究 给 分 子 天 体 物 理学 和 分 子 天 体 化 学 带 来 了 深远 的 影响 ,并 且 已 
经 成 为 天 体 物理 学 和 天 体 化 学 中 最 重要 最 活跃 的 分 支 之 一 . 


L1.3 分子 天 体 物 理学 的 研究 特点 和 意义 


天 文学 的 对 象 是 极其 遥远 的 天 体 ， 除 了 陨石 .宇宙 线 中 的 粒 
子 、 登 月 飞船 和 行星 际 探测 器 对 太阳 系 内 的 天 体 所 做 的 直接 探测 ， 
以 及 中 微 子 望 远 镜 测 到 的 太阳 或 超新星 发 出 的 中 微 子 这 几 种 极其 
有 限 的 情况 以 外 ,可 以 说 我 们 全 部 的 天 文 知识 都 是 来 自 天 体 投 来 
的 电磁 波 ， 它 的 波长 包含 从 射频 无 线 电波 到 Y 线 的 大 约 16 个 量 
级 ,天 文 研究 就 是 观测 这 些 电磁 波 并 根据 与 产生 这 些 电磁 波 有 关 
的 各 种 物理 、 化 学 原理 ,从 中 获得 尽 可 能 多 的 天 体 信息 . 其 中 ,天 体 
电磁 波谱 线 观测 尤为 重要 , 它 提供 了 90% 以 上 的 信息 . 

不 过 ,从 19 世纪 中 叶 夫 琅 禾 费 和 基 尔 直 夫 研究 太阳 暗 线 开 
始 ,直到 20 世纪 50 年 代 以 前 , 谱 线 观 测 都 局 限于 光学 波段 .这 意 
味 着 天 文学 家 得 到 的 谱 线 基本 上 是 来 自 恒星 表面 或 其 它 高 温 天 体 
(如 被 附近 恒星 的 光 激 发 的 亮 星云 ) 的 中 性 的 或 电离 的 原子 光学 能 
级 间 的 发 射 或 吸收 跃迁 . 从 这 个 意义 上 说 ,这 一 时 期 的 天 体 物理 学 
中 很 大 一 部 分 可 以 表述 为 原子 天 体 物理 学 . 当然 , 核 天 体 物理 学 是 
另 一 个 重要 的 研究 领域 ,但 它 的 大 量 数据 基础 也 仍然 是 来 源 于 由 
原子 过 程 形成 的 恒星 光谱 的 观测 . 

分 子 天 体 物 理学 的 诞生 使 天 文学 家 得 以 利用 分 子 谱 线 观测 天 
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体 并 且 从 分 子 过 程 着 手 研 究 宇宙 中 发 生 的 各 种 现象 ， 由 于 分 子 能 
级 结构 和 谱 线 的 复杂 性 及 多 样 性 ,使 得 分 子 谱 线 观测 比 起 原子 谱 
线 观 测 来 具有 一 些 特殊 的 好 处 . 

冷 的 星云 中 气体 布 居 在 低能 态 上 ,因此 不 能 发 射 可 见 光 范 围 
的 谱 线 , 而 且 , 可 见 光波 难以 透 过 致密 的 星云 (虽然 星云 远 比 地 球 
大 气 稀薄 ,但 其 尺度 可 以 大 到 几 个 光 年 并 含有 人 尘 粒 ,所 以 能 阻挡 光 
波 通 过 ) ,所 以 ,用 原子 光谱 学 的 手段 很 难 探知 星云 深 处 的 状况 .分 
子 的 电子 .振动 .转动 能 级 之 间 的 既 迁 产生 从 厘米 波 、 毫 米 波 、 亚 毫 
米 波 到 红外 、 远 红外 以 至 远 紫 外 波段 的 宽广 范围 的 极为 丰富 的 谱 
线 ,使 天 文学 家 得 以 用 各 种 不 同 波段 的 望远镜 进行 观测 ,特别 是 射 
电 和 红外 的 观测 ( 较 长 的 波长 使 得 它们 特别 适宜 于 观测 冷 的 、 对 可 
见 光 不 透明 的 星云 )， 相 应 地 ,得 以 把 被 观测 的 对 象 从 处 于 演化 中 
期 阶段 的 炽热 的 恒星 扩展 到 演化 早期 的 星云 .星云 核 , 原 恒星 以 及 
演化 晚期 的 红 巨 星 , 行 星 状 星云 ,超新星 遗迹 等 许多 不 同类 型 的 天 
体 ， 分 子 天 体 物 理学 极 大 地 扩充 了 人 们 从 电磁 波谱 线 中 获得 的 天 
文 信息 ,并 且 填 补 了 天 体 演 化 知识 中 的 空白 区 域 ， 

当然 ,这 一 切 都 必须 以 天 文 分 子 的 广泛 存在 为 前 提 . 出 乎 人 们 
原先 预料 的 是 ,分 子 是 一 个 非常 “坚韧 ”的 系统 , 它 能 够 以 有 天 文 意 
义 的 丰 度 产生 和 存在 于 看 起 来 非常 不 利于 它 的 天 文 环境 之 中 ,并 
且 有 条 件 免 遭 星际 紫外 辐射 等 的 破坏 ， 从 早期 宇宙 的 复合 时 代 到 
超新星 遗迹 ,各 种 各 样 的 天 体 中 都 能 找到 天 文 分 子 的 踪迹 . 它们 伴 
随 着 恒星 的 诞生 和 死亡 并 且 提 供 演 化 的 标记 、 已 经 用 分 子 观测 来 
研究 的 对 象 有 星际 气体 (包括 各 种 星云 .分 子 云 及 河 外 星系 的 星际 
气体 ). 银 河 (结构 ). 电 离 氢 区 、 恒 星 形 成 区 天体 微波 激 射 源 、 外 向 
流 , 恒 星 吸 积 盘 、 原 恒星 、 赫 比 格 - 阿 罗 天 体 、 恒 星 大 气 、 晚 型 星 的 星 
周 包 层 ( 及 质量 损失 )、 行 星 状 星 云 .新 星 , 超 新 星 喷 射 物 、 星 风 、 太 
阳 黑 子 、 顽 星 \ 行 星 及 其 卫星 的 大 气 , 在 活动 星系 核 、 原 星系 、 星 暴 
星系 (starburst galaxies)、 合 并 星系 (merging galaxies) 甚 至 星系 
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际 空间 及 类 星体 中 也 发 现 了 天 文 分 子 . 

因此 ,分 子 成 为 诊断 它们 所 在 天 体 的 物理 条 件 的 强 有 力 的 ( 许 
多 情况 下 是 惟一 的 ) 探 针 . 人 们 利用 它 测量 温度 、 密 度 、 速 度 、 磁 场 
以 及 质量 ,内 部 运动 ,化 学 组 成 甚至 示 踪 演化 状态 .近年 来 亚 党 米 
波 和 红外 谱 技术 的 进步 使 得 用 更 多 的 分 子 谱 线 来 示 踪 分 子 源 的 物 
理 参数 成 为 可 能 ， 分 子 谱 线 可 以 示 踪 气体 密度 由 10 ст] 10" 
cm ,温度 由 几 开 到 3 000 K 的 广阔 范围 ,这 是 原子 谱 线 观 测 所 望 
尘 莫 及 的 ,例如 ,利用 一 氧化 碳 分 子 在 100 im 1 mm 波段 的 转 
动 跃迁 谱 线 可 以 诊断 具有 中 等 密度 (ns, 约 为 10' 一 10s em 7) ,温度 
在 100 K—1 000 K 范围 的 天 体 的 参数 . 人 们 常用 它 来 确定 银河 系 
和 河 外 星系 中 物质 的 分 布 ; 而 有 极 的 重 陀螺 分 子 HO НСМ, 
HCN 对 于 密度 较 高 (>H, 约 为 10'—10° cem 3) 的 云 核 和 盘 是 很 好 
的 探 针 ;OH,H:O 和 SIO 的 脉 泽 发 射 谱 线 可 以 作为 对 分 子 云 中 更 
加 致密 的 区 域 (例如 a, 10? — 10! cm DH REREH 在 2 pm 
波长 的 转 振 发 射 谱 线 则 是 分 子 云 存 在 激 波 物理 条 件 的 有 力 证 据 . 

然而 ,分 子 的 作用 又 远 远 不 是 仅 限 于 探 针 . 分 子 的 观测 已 使 我 
们 对 星际 物质 全 貌 的 认识 发 生 了 很 大 的 变化 . 以 银河 系 为 例 , 现 在 
已 经 能 够 证 实 约 有 一 半 左 右 质量 的 星际 物质 是 以 分 子 形式 (主要 
成 分 为 H,) 存 在 的 .而 在 离 银 心 4 000—8 000 pc 的 分 子 环 带 中 ， 
分 子 物 质 占 星际 介质 总 质量 的 90%. 因此 分 子 物 质 的 分 布 应 该 更 
本 质地 反映 银河 系 物质 的 分 布 和 结构 ， 此 外 在 分 子 物质 集中 分 布 
的 地 方 分 子 本 身 就 是 演化 的 主体 或 主体 中 的 相当 一 部 分 ， 按 照 理 
论 分 子 天 体 物 理学 的 开拓 者 之 一 戴 伽 诺 (A. Dalgarno) 的 说 法 ， 
“分 子 常常 控制 着 (天 体 的 ) 温 度 和 电离 结构 ,它们 的 存在 能 加 强 或 
抑制 动力 学 的 不 稳定 性 ,因而 决定 性 地 影响 着 它们 参与 构成 的 天 
体 的 演化 ”( 参 考 资料 [13],p. 3)， 例 如 在 星云 凝聚 为 恒星 ( 即 恒星 
主 序 前 演化 ?时 所 出 现 的 剧烈 的 能 量 和 物质 的 运动 中 ,分 子 就 起 着 
举足轻重 的 作用 . 这 个 过 程 中 的 几 个 关键 阶段 ,如 分 子 云 塌 缩 的 开 
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始 ,稠密 核 的 形成 ,被 星云 吸 积 盘 包围 的 原 便 星 的 出 现 和 以 双 极 流 
为 主要 特征 的 物质 的 喷发 等 ,都 可 以 在 分 子 过 程 和 分 子 谱 线 中 看 
到 相应 的 反映 . 分 子 云 本 身 的 形成 、 演 化 及 其 内 部 运动 直接 控制 着 
星 的 形成 ， 在 恒星 形成 区 的 HO 和 OH 分 子 的 强 脉 泽 ( 它 往往 是 
大 质量 星 正 在 形成 的 标志 ) 所 辐射 放出 的 巨大 能 量 对 云 的 动力 学 
演化 会 产生 重要 影响 . 

对 于 正在 消亡 的 恒星 如 AGB 星 ( 红 巨星 的 渐进 巨星 分 支 )， 
由 于 其 可 观 的 质量 流失 形成 了 一 个 由 分 子 和 侍 埃 组 成 的 光学 厚 的 
星 周 包 层 , 它 是 恒星 物质 返回 星际 的 表现 . 星 周 包 层 有 效 地 屏蔽 了 
星际 紫外 辐射 ,成 为 丰富 的 分 子 源 , 这 些 分 子 向 我 们 提供 了 有 关 包 
层 . 中 心 星 的 质量 抛射 及 其 内 部 的 核 燃 烧 过 程 的 大 量 信息 . 所 以 特 
(В. Turner) 说 ,分子 的 研究 提供 给 我 们 有 关 恒 星 是 如 何 从 致 
密 的 气体 中 形成 又 如 何 死 亡 以 及 物质 又 如 何 送 回 星际 介质 的 大 部 
分 知识 ”27. 

分 子 天 文学 的 发 展 使 天 体 化 学 (astrochemistry) 的 研究 上 升 
到 一 个 新 的 阶段 . 过 去 的 天 体 化 学 ,至 少 对 于 太阳 系 以 外 的 范围 而 
言 ,实际 上 主要 只 是 观测 了 各 种 天 体 的 化 学 元 素 成 分 及 其 丰 度 比 ， 
并 根据 核反应 理论 提出 元 素 合成 的 各 种 过 程 来 分 析 和 解释 产生 这 
些 丰 度 比 的 原因 . 它 基本 上 没有 涉及 元 素 的 化 合 及 化 合 物 的 分 解 ， 
更 没有 考虑 化 学 过 程 对 天 体 及 其 演化 的 影响 . “天 体 物理 学 ”这 个 
词 本 身 就 表明 了 它 是 用 物理 学 (而 不 包括 化 学 ) 的 规律 来 研究 天 
Ж. 确实 ,天 体 物理 学 的 理论 取得 了 巨大 的 成 功 . 例如 在 恒星 演化 
理论 方面 ,用 现 有 的 物理 知识 基本 上 能 够 解释 各 种 不 同 质量 不 同 
元 素 成 分 恒星 的 性 质 和 演化 特征 ;基于 相对 论 和 粒子 物理 学 的 知 
识 提出 的 标准 宇宙 模型 能 够 统一 的 解释 一 系列 观测 事实 ;等 等 . ЖК 
而 ,我 们 显然 不 能 只 靠 物 理 规律 来 讨论 和 解释 各 种 天 体 环境 中 出 
现 的 大 量 的 .品种 繁多 的 化 学 分 子 的 产生 过 程 ,也 不 能 只 靠 物理 规 
律 来 说 明星 云 或 星 周 包 层 的 化 学 组 成 .研究 这 些 问 题 要 求 我 们 应 
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用 化 学 规律 去 弄 清 不 同 天 文 条 件 下 的 化 学 过 程 , 它 涉及 一 系列 过 
去 我 们 并 不 十 分 清楚 的 基 元 的 缔 合 或 解 离 过 程 和 化 学 反应 ， 过 去 
的 理论 并 没有 考虑 到 包含 在 某 些 天 体 演化 过 程 (例如 星云 向 恒星 
的 演化 、 晚 型 星星 周 包 层 的 演化 .超新星 遗迹 的 演化 等 等 ) 中 的 复 
杂 的 化 学 演化 ,这 些 化 学 演化 受到 诸如 原 恒星 的 辐射 ,与 恒星 形成 
和 演化 相伴 的 高 速 内 流 和 外 流 所 驱动 的 激 波 等 物理 因素 的 影响 ， 
而 作为 演化 结果 的 各 种 化 学 分 子 又 以 各 自 的 谱 线 辐射 特征 或 电离 
特性 等 反 过 来 影响 天 体 的 演化 过 程 . 在 这 个 意义 上 讲 , 天 体 化 学 应 
该 是 一 门 和 天 体 物理 学 相互 平行 又 相互 交叉 的 综合 学 科 . 

几 十 年 来 ,在 以 戴 伽 诺 为 代表 的 一 大 批 科学 家 的 系统 的 努力 
下 ,这 个 新 领域 已 经 取得 了 一 系列 的 重要 成 果 ， 人 们 期 望 ,在 知道 
了 星云 的 元 素 成 分 和 物理 条 件 之 后 ,能 够 估计 出 其 中 产生 的 各 种 
化 合 物 的 量 即 星际 分 子 的 丰 度 . 如 果 这 个 量 还 依赖 于 星云 的 历史 
-一 即 星云 形成 的 过 程 ,演化 的 年 龄 .星云 所 经 历 的 物理 条 件 如 激 
波 和 辐射 等 等 , 则 我 们 就 有 可 能 根据 星云 现在 的 分 子 丰 度 等 状况 
来 推断 星云 的 历史 .这样 ,星云 的 化 学 组 成 情况 便 也 成 为 一 种 探 针 
并 且 可 以 用 来 当 作 测量 星云 年 龄 的 时 钟 . 

可 以 看 出 ,分 子 天 体 物理 学 (包括 分 子 天 体 化 学 ) 的 诞生 开创 
了 天 文学 的 一 个 新 时 代 . 30 年 来 这 门 学 科 的 莲 勃 发 展 已 经 证 明 它 
对 现代 天 文学 的 进步 发 生 了 深远 的 影响 .这 也 是 本 章 后 半 部 分 将 
要 讨论 的 问题 ， 而 全 书 的 重点 将 放 在 对 分 子 天 体 物理 学 的 基本 理 
论 和 基本 方法 的 介绍 方面 . 


81.2 天 文 分 子 谱 线 提供 的 宇宙 信息 
一 一 分 子 天 体 物 理学 的 主要 研究 成 果 和 进展 
121 已 发 现 和 证 认 的 天 文 分 子 品种 及 其 意义 
分 子 天 体 物理 学 的 观测 向 我 们 提供 了 丰富 多 样 的 天 文 信息 . 
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其 中 首先 引起 关注 的 ,当然 是 关于 发 现 了 天 文 环境 中 存在 着 分 子 
的 信息 .观测 事实 消除 了 人 们 原先 的 怀疑 ,并 生还 证 实 了 天 文 分 子 
的 品种 是 出 平 意料 的 多 种 多 样 . 本 节 中 所 提 到 的 天 文 分 子 品种 除 
了 指 它们 的 化 学 分 类 外 ,还 扩展 到 它们 所 生存 的 天 文 环境 ,这 样 又 
有 所 谓 的 拱 星 分 子 、 星 际 分 子 以 及 河内 (银河 系 ) 分 子 和 河 外 ( 星 
系 ) 分 子 之 分 ， 本 节 将 分 别 讨论 它们 ,并 扼要 介绍 它们 在 天 体 物 理 
学 研究 中 的 意义 、 研 究 的 进展 . 本 节 最 后 将 提 到 近年 来 发 现 和 证 认 
的 天 文 固 相 分 子 一 一 星际 冰 ， 

在 迄今 已 发 现 的 天 文 分 子 中 ,得 到 证 认 的 天 文 分 子 品种 已 超 
过 120 种 . 其 中 大 多 数 是 含有 C、H.、O 元 素 的 分 子 . 还 观测 到 了 分 
子 中 某 些 元 素 被 相应 的 同位 素 所 取代 的 同位 素 分 子 , 它 们 的 谱 线 
频率 和 超 精 细 结 构 有 所 不 同 ， 表 1. 2 将 这 些 分 子 按 所 含 原子 数目 
及 发 现 先后 列 出 (未 包括 同位 素 分 子 ). 它们 的 中 英文 名 称 、 化 学 分 
类 和 首次 发 现 的 文献 见 附录 I， 表 中 所 列 波段 指 的 是 首次 发 现时 
所 用 波段 ， 随 着 观测 技术 的 发 展 , 不 少 分 子 已 在 多 种 波 毁 上 探测 
到 , 如 :H:`.CO.OH 和 CH, 等 还 在 红外 ,C; 还 在 可 见 ,HCI 还 在 射 
电 等 波段 被 测 到 . 现今 已 检测 到 了 几 千 条 天 文 分 子 谱 线 , 其 中 有 一 
些 是 U- 谱 线 (U 表示 尚未 得 到 证 认 ,unidentified). 

表 1.2 已 观测 到 的 天 文 分 子 表 


化 学 符号 波段 发 现年 份 
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化 学 符号 波段 发 现年 份 | 化 学 符号 波段 发 现年 份 





* NaCl 射电 1987 | CS 射电 1986 
* AICI 射电 1987 * CCC 红外 1988 
* KCl 射电 1987 | SiH:(?) 射电 1990 
* AIF 射电 1987 | CH; 射电 1990 
* 5С 射电 1989 | С.О 射电 1991 
* СР 射电 1989 * MgNC 射电 1986 
x SiN 射电 1990 (1993 证 认 ) 
NH 紫外 1991 NH;* 射电 1993 
SO+ 射电 1992 NH; 射电 1993 
со 射电 1993 * NaCN 射电 1994 
НЕ 红外 1997 |NO 射电 1994 
* SH 红外 2000 |H;* 红外 1996 
* MgCN 射电 1995 
三 原子 * SiCN 射电 2000 
но 射电 1968 * AINC 射电 2001 
HCO* 射电 1970 
HCN 射电 1970 四 原子 
HNC 射电 1971 | NH; LES 1968 
OCS 射电 1971 | H,CO 射电 1969 
H:S 射电 1972 | HNCO 射电 1971 
CH 射电 1974 | H:CS 射电 1971 
N;H* 射电 1974 | CH; 红外 1976 
SO; 射电 1975 | CGN 射电 1976 
HCO 射电 1976 HNCS 射电 1979 
HNO 射电 1977 | носо+ 射电 1980 
HCS+ 射电 1980 || 1-C;H 射电 1984 
HOC+ 射电 1983 |CO 射电 1984 
c-SiC; 射电 1984 | HCNH* 射电 1984 
H;D* 红外 1985 | с-С.Н 射电 1985 











ж-ж 绪 论 


19 











续 表 
化 学 符号 波段 发 现年 份 | 化 学 符号 波段 发 现年 份 
H30* 射电 1986 | NH:CHO 射电 197 
CS 射电 1986 | CH:SH 射电 1979 
` * HCCN 射电 1991 * CH. 红外 1980 
H,CN 射电 1994 | csH 射电 1986 
CH2D+(?) 1993 | CH:NC 射电 1997 
SiC; 射电 1999 | HCCCHO 射电 1989 
CH; 红外 2000 H;C, 射电 1990 
CCCCCO 1990 
五 原子 HCCCNH* 射电 1994 
HCOOH 射电 1970 [СМ 射电 1998 
HCN 射电 1970 
CH;NH 射电 1972 七 原子 
NH;CN 射电 1975 | cH:C:H 射电 1971 
H,CCO 射电 1976 | CH.CHO 射电 1971 
CH 射电 1978 | CH:NH; 射电 1974 
CH, 射电 1978 | CH;CHCN 射电 1975 
* SiH 红外 1984 | HC:N 射电 1976 
c-C;H; 射电 1985 | CeH 射电 1986 
CH;CN 射电 1987 | с-С:Н.О 射电 1997 
* CSi 射电 1989 
* CCCCC 红外 1989 八 原子 
1-C3H; 射电 1990 | CH:OHCO 射电 1975 
HCCNC 射电 1992 | CH;C;N 射电 1983 
HNCCC 射电 1992 | CH 射电 1997 
H,COH* 射电 1996 | Н.С. 射电 1997 
CH;COOH(2) 射电 1997 
六 原子 CH;OHCHO 射电 2000 
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续 表 
化 学 符号 波段 发 现年 份 | 化 学 符号 ха 发 现年 份 
九 原子 (CH3):CO 射电 1987 
CH;CH;OH 射电 — 1974 | NH:CH:COOH(?) $ 1994 
(CH:),0 射电 10974 | HOCH;CH;OH 射电 2002 
CH;CH;CN 射电 1977 
HC;N 射电 1977 十 一 原子 
CHsC4H 射电 1984 | HC;N 射电 1977 
CH 射电 1996 
十 三 原子 
十 原子 HCuN 射电 1982? 
CH;C.CN(?) 射电 — 1984 1997 





注 : 黑 体 表示 离子 分 子 
* 表示 只 在 晚 型 星 拱 星 包 层 中 探测 到 的 分 子 
? 表示 已 发 现 但 尚未 证 认 的 分 子 
(c) 表 示 环 形 分 子 , (1) 表 示 线 形 分 子 


可 以 看 出 ,天 文 分 子 大 多 数 是 由 毛 (H)、 碳 (C)、 氧 (0)、 氮 
СМ) RECSD ,BILCS) ZR LBS. CE SEU CD ANa), AK), 
铝 (Al)、 氟 (F) 和 磷 (P), 不 过 目前 它们 大 多 只 出 现在 晚 型 星 的 星 
周 包 层 中 . 注意 , 氢 、 碳 、 氧 `. 氮 、 硫 、 磷 就 是 所 谓 “ 生 命 元 素 ”, 它 们 是 
构成 生物 分 子 的 基本 成 分 . 

表 中 既 有 由 两 三 个 原子 组 成 的 简单 分 子 ,又 有 由 十 几 个 原子 
组 成 的 比较 复杂 的 有 机 分 子 ， 最 大 的 气相 天 文 分 子 是 HCuN , 它 
由 13 个 原子 组 成 ,分 子 量 为 147. 星际 HCuN 的 第 一 次 证 认 后 来 
确定 为 1997 年 (文献 出 处 见 附录 П. 分 子 量 最 小 的 分 子 是 氢 
(H. H; 虽然 是 一 个 最 简单 的 分 子 , 但 它 和 天 文学 中 大 多 数 重要 
的 问题 有 关 , 因 此 它 又 是 天 体 物 理学 中 最 重要 的 分 子 . Ш.Н, 是 字 
宙 学 演化 中 第 一 个 形成 的 中 性 分 dS TUCKER АҢ 
中 起 决定 性 的 作用 ,进而 又 进一步 影响 宇宙 的 演化 和 星系 的 形成 . 
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此 外 , 氢 分 子 也 是 字 宙 中 最 丰富 的 分 子 ， 无 论 从 空间 ,时 间 还 是 能 
量 上 看 它 都 是 分 布 最 广 的 :从 分 子 过 程 的 微 过 程 到 银河 系 最 大 的 
天 体 一 一 巨 分 子 云 ; 从 早期 字 宙 的 结构 起 源 到 未 来 将 要 形成 的 恒 
星 , 毛 分 子 都 在 其 中 占有 举足轻重 的 位 置 . 可 惜 的 是 ,H: 没有 可 见 
的 和 射电 的 谱 线 ,红外 波段 的 振动 和 转动 谱 线 的 电 侦 极 矩 唉 迁 又 
НИ, АЗН БОР. 远 紫外 波段 的 电子 谱 线 在 低温 
的 星云 中 很 难 激 发 也 不 易 透 过 致密 的 尘 云 ,因此 很 长 时 间 人 们 很 
难 直接 用 H, 来 研究 分 子 云 , 进 而 研究 天 体 的 起 源 和 演化 . 

Ж 10 多 年 来 红外 ,紫外 以 及 空间 天 文 技术 的 迅速 发 展 ,HST 
(Hubble Space Telescope 哈 勃 空间 望远镜 ) ISO (Infrared Space 
Observatory 红外 空间 天 文 台 ) 和 FUSE(Far UV Spectroscopic 
Explorer 远 紫 外 分 光 探 测 器 ) 等 现代 设备 的 投入 使 用 ,使 天 文 分 
子 氢 的 观测 和 研究 有 了 极 大 的 进展 和 突破 ( 详 见 参考 资料 [28， 
29). 如 ISO 之 前 ,Hz 的 观测 只 限于 激发 温度 大 约 2000 K 的 热 成 
分 ( 激 波 激发 区 ) 和 光 致 离 解 区 (PDRs) 中 的 非 - 热 (荧光 ) 激 发 成 
分 .方法 是 观测 H, 的 2. 12 um 波长 上 的 v=1 一 0 S(1) 谱 线 以 及 
其 它 几 条 近 红 外 波段 的 转 - 振 谱 线 ， 很 省 有 观测 是 来 自 H, 的 低能 
量 的 低 转 动态 的 纯 转 动 跃迁 然而, 分子 云 中 大 量 的 Hs 却 在 发 射 
这 种 纯 转动 的 波长 在 5—30 pm 间 的 谱 线 .遗憾 的 是 ,地 球 大 气 在 
这 个 波段 上 又 是 不 透明 的 . ISO 正好 运转 在 波长 大 于 2. 4 pm 的 波 
段 ,特别 是 它 的 工作 在 2. 38—45. 2 pm 间 的 短波 谱 仪 (SWS) 为 观 
W H, 提供 了 有 力 的 手段 . 今天 ,利用 ISO 空间 望远镜 已 观测 到 一 
大 批 不 同类 型 和 不 同 温度 结构 的 天 体 . 如 Herbig-Haro 天 体 ,正在 
形成 恒星 的 分 子 云 ,成 协 的 PDRs ,行星 状 星云 ,超新星 遗迹 以 及 
X- 射 线 激 发 区 (XDRs) 等 . 不 过 ,已 知 的 氢 分 子 观测 还 大 多 只 来 自 
EHH 气体 , 它 只 适 于 探查 1% 的 或 者 更 少 的 分 子 质量 ,更 多 的 
分 子 物质 是 冷 H, 的 .利用 灵敏 的 FUSE 设备 ,通过 H, 的 紫外 吸 
收 谱 ,现在 已 可 以 检测 到 它们 . 应 该 提 到 的 是 ,在 这 之 前 ,这 种 冷 的 
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H, 成 分 主要 是 通过 CO 的 毫米 波 发 射 ( 见 下 文 ), 尘 埃 消光 的 红外 
测量 以 及 热 尘 埃 发 射 等 方法 间接 测量 的 . 由 于 种 种 原因 ,这 些 测量 
使 我 们 经 常 丢失 许多 ,特别 是 星系 较 外 部 分 的 冷 H, 质量 ， 因此， 
已 有 人 提出 暗物质 的 一 个 实质 性 的 部 分 可 能 就 是 这 种 冷 分 子 氨 . 
由 此 看 来 , 氢 分 子 直接 测量 的 另 一 个 潜在 重要 性 就 是 暗物质 的 问 
Щщ), 

在 各 种 星际 分 子 中 , 丰 度 仅 次 于 氢 分 子 ( 约 为 H, 的 107480) 
而 且 对 天 文 研究 也 非常 重要 的 品种 是 一 氧化 碳 (CO)., 它 广泛 存在 

“ 于 各 种 不 同 的 天 文 环境 中 , 它 的 毫米 波谱 线 经 常 被 用 做 测量 所 在 

天 体 的 温度 和 密度 的 探 针 ， 理 论 表 明 ,一氧化碳 与 分 子 氢 是 共存 
的 ,并 且 是 通过 与 分 子 氢 的 碰撞 而 激发 . 因此 人 们 经 常 利用 CO Ж 
线 来 推断 H; 的 存在 与 分 布 . 但 需要 指出 ,CO 和 H, 间 的 转换 比率 
是 相当 不 确定 的 . 此 外 ,在 一 些 区 域 由 于 CO 的 欠 丰 富 或 者 所 处 环 
境 太 冷 而 不 能 激发 ， 其 结果 常常 造成 低估 H, 的 质量 . 

其 余 的 星际 分 子 多 数 是 有 机 的 或 含 碳 的 分 子 ,在 星云 中 它们 
的 相对 丰 度 比 起 CO 是 非常 地 小 (<<10-*)， 但 由 于 致密 星云 包含 
的 物质 总 量 极为 巨大 ,所 以 每 种 分 子 的 绝对 数量 都 远 远 大 于 地 球 
上 相应 化 合 物 的 总 数量 . 

天 文 分 子 中 ,除了 有 像 氢 化 硅 、 甲 醛 水 、 氨 等 一 些 地 球 上 常见 
的 分 子 外 ,还 有 一 大 批 地 球 上 从 未 找到 过 天 然 样品 的 分 子 ,如 不 稳 
定 的 分 子 离子 及 基 ( 自 由 基 ). 其 中 相当 一 部 分 甚至 在 化 学 实验 室 
中 也 难以 制备 出 来 . 因此 被 称 为 地 球 外 的 奇异 分 子 ,我 们 将 在 下 一 
节 中 介绍 .苛刻 的 天 文 环境 中 发 现 大 量 有 机 分 子 曾 使 天 文学 家 大 
为 惊讶 ,因为 过 去 一 直 以 为 只 有 在 地 球 这 样 得 天 独 厚 的 环境 中 才 
能 大 批 地 产生 有 机 分 子 . 在 1970 年 检测 到 甲醇 (CHs;OH) 之 后 ,人 
们 曾经 为 能 否 在 星云 中 找到 乙醇 ( 即 酒精 ,CHs;CH;OH) 而 打赌. 结 
Ж 1974 年 竟然 在 人 马 座 中 发 现 了 总 量 比 人 类 有 史 以 来 酿造 的 全 
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部 酒精 还 要 多 的 酒精 分 子 ". 现在 天 文 有 机 分 子 中 已 经 包括 醛 、 
Bj. BE. ER БЕЛЕ КН. КЁ, Ж, Бу, ЛИ ЭК ИЕ ER НП ЖЛ 
CT. 1973 年 以 来 的 红外 观测 还 发 现 ,宇宙 中 有 一 种 广泛 存在 的 未 
知 红外 (UIR) 谱 线 , 波 长 一 3.28,6. 2,7. 7,8. 7,11. 3 ит. 分 析 表 
明 , 它 们 有 可 能 是 来 自 多 环 芳香 族 碳 毛 化 合 物 Cpolycyclic 
aromatic hydrocarbons , 简称 PAHs ,如 Cis Hio CEE), C Hi; 3) 4) 
子 , 有 人 认为 也 可 以 把 它 看 成 是 星云 中 一 种 极 小 的 颗粒 . 

20 世纪 80 年 代 以 来 ,检测 到 一 系列 碳 链 分 子 ， 有 人 认为 ,或 
ЎР 00% (buckminster fullerenes) ,特别 是 碳 60 这 样 的 特殊 分 子 
也 能 在 天 文 环 境 中 找到 ， 还 有 一 些 研 究 工作 则 推测 ,前 面 提 到 的 
DIBs 可 能 就 是 来 源 于 碳 链 分 子 , 碳 60 或 类 似 碳 60 的 物 
р 12620.31), 

很 长 一 段 时 间 中 ,检测 到 的 天 文 分 子 都 是 线 型 结构 ,1984 年 
首次 证 实 了 一 个 环形 分 子 SiCs(c-SiC;), 它 仅 存 在 于 了 晚 型 星 的 星 
周 包 层 中 .后 来 又 陆续 发 现 环形 的 CH: (c-C,H,)#l C;H(c-C;H) 
分 子 ,它们 在 星际 空间 中 形成 的 机 制 是 天 体 化 学 中 一 个 很 有 兴趣 
的 问题 . 

磷 是 6 种 生命 元 素 之 一 ,但 它 的 发 现 比 较 晚 ,1987 年 才 在 星 
际 中 发 现 了 第 一 个 含 磷 分 子 PN ,其 后 两 年 又 在 星 周 包 层 中 找到 
CP. 近 十 几 年 观测 到 的 SIN 则 是 天 文 上 第 一 个 含 Si-N 带 的 分 子 . 
CM CP 相反 ,分 布 于 星 周 包 层 的 较 外 部 分 ，CP 分 子 的 较 高 的 丰 
度 现在 尚 没有 得 到 解释 . 

在 已 发 现 和 证 认 的 大 约 120 多 种 的 天 文 分 子 中 (不 包括 同位 
KOA 65 种 分 子 已 在 晚期 演化 星 的 拱 星 包 层 (circumstellar 
envelopes 简称 CSEs) 中 探测 到 了 . 我 们 称 其 为 拱 星 分 子 或 星 周 分 


+ 汤 斯 估计 ,星云 中 已 发 现 的 酒精 分 子 的 总 和 相当 于 1035 瓶 伏特 加 ( 见 参考 资料 
[22]p. 7). 
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TOOLS 1.3). 大 约 有 一 半 的 拱 星 分 子 是 在 近 15 年 内 发 现 与 证 认 
的 ， 其 中 又 有 19 种 分 子 至 今 只 在 晚期 演化 星 , 如 AGB 星 的 拱 星 
包 层 中 被 探测 到 , 表 1. 2 和 1. 3 中 用 “ * ”号 标 出 . 它们 大 多 与 卤 族 
元 素 和 硅 元 素 有 关 . 这 一 事实 说 明 拱 星 包 层 的 物理 、 化 学 性 质 与 星 
际 介质 (ISMs) 有 很 大 的 不 同 . 晚 型 星 的 拱 星 包 层 有 相对 简单 的 物 
理 结构 (大 的 球形 几何 、 由 中 心 星 的 质量 抛射 确定 的 密度 分 布 以 及 
近 平等 速 膨胀 的 运动 学 ) ,因此 晚 型 星 拱 星 包 层 分 子 的 观测 提供 了 
一 个 应 用 和 检验 天 体 化 学 模型 的 理想 实验 室 ， 分 子 作 为 星际 介质 
和 伍 星 形成 与 演化 的 示 踪 器 , 它 在 追踪 恒星 的 晚期 演化 ,揭示 晚期 
演化 星 拱 星 包 层 所 特有 的 物理 .化 学 性 质 上 也 都 起 着 极其 重要 的 
作用 ( 详 见 1. 2. 6 节 ). 
表 1.3 在 晚期 演化 星 拱 昨 包 层 中 探测 到 的 分 子 





无 机 的 稳定 分 子 
co *NaCl HS NH xsiH， H, с; 
cs *KCl HO 
SiO * AIF — SO, 
sis * AlCL OCS 

有 机 的 稳定 分 子 
HCN CHCN ном сн, CH ксн, HO 
*NaCN HCCNC 

活性 分 子 

BENT HCN HCN HON xHCCN 


*CCC  *CSi *CCCCC Н.С, 
同 素 异 构 分 子 HNC 
自由 基 СН 1CH CH CH CH CH CH xSH 
*5М ОН SO CN CN CN CS CS *АІМС 
*СР * МЕМС * МЕСМ HCN xSiC CSi xSiCN 
环形 分 子 cCH c-SiC, c-C;H, 
离子 分 子 HCO+  CO* NH;* CH* 
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在 星际 分 子 云 中 可 以 探测 到 的 分 子 又 称 作 星际 分 子 ( 见 表 
1.2 和 1. 3 中 不 带 “* ”号 的 分 子 )， 星 际 分 子 与 恒星 形成 区 成 协 ， 
通常 可 在 两 类 星际 分 子 云 中 探测 到 .它们 的 谱 展 示 出 相当 宽阔 的 
物理 条 件 和 化 学 组 成 ， 这 第 一 类 云 是 冷 致密 云 ,如 金牛 座 分 子 云 
(TMC-D. 其 温度 T'az10 K,8 HE n(H;) 210m ,消光 Avaz10 
mag. 在 这 类 云 中 已 观测 到 大 量 的 、 线 性 的 不 饱和 分 子 ,如 : 碳 链 分 
FP, HC;N, HC;N, HC;N. HC,N, HCiN „C,H (一 2 一 8); 含 硫 分 
子 ,CzS、CsS 以 及 С.О. С.О Il 9 Ж Ccarbenes) H;CCC, H;CCCC 
等 . 此 外 还 观测 到 不 少 含 氛 的 (D-bearing ) 分 子 , 它 们 的 D/H 比率 
是 宇宙 的 D/H 比率 (1.5X10-5) 的 10~10 倍 ， 第 二 类 云 是 热 的 
分 子 云 核 . 观测 表明 ,在 致密 分 子 云 核 中 形成 的 星 将 加 热 其 周围 的 
物质 使 云 核 的 温度 升 高 至 100 K 以 上 . H, 分 子 密度 达到 105 一 108 
cm-3， 人 们 称 其 为 “ 热 核 >， 热 核 通 常 与 HII 区 成 协 . 此 时 ,被 嵌 埋 
的 刚 形成 的 大 质量 星 不 仅 加 热 其 母 云 中 的 气体 ,还 加 热 周 围 的 尘 
埃 粒 子 ,特别 是 引起 了 其 附近 部 分 尘 粒 覆盖 物 的 蒸发 ,从 而 导致 一 
批 分 子 发 射线 在 “ 热 核 ”中 探测 到 .但 和 上 述 冷 的 暗 云 核 不 同 ,在 
“ 热 核 ” 源 中 观测 到 的 是 丰富 的 饱和 分 子 和 上 比较 复杂 的 有 机 分 子 . 
如 : 较 小 的 分 子 HiO、NHs、HzS 和 CH, 以 及 较 大 的 分 子 CHOH, 
CzHsOH、CzHsCN 和 (CH3)s0 32, 这些 分 子 的 丰 度 至 少 比 冷 云 
的 高 出 10 fH. “ 热 核 ” 分 子 是 近年 来 分 子 天 体 物理 学 观测 和 理论 
研究 的 热点 ， 热 核 的 研究 可 以 带 给 我 们 许多 有 关 颗 粒 化 学 和 热气 
相 化 学 的 知识 。 它 也 是 探 察 大 质量 恒星 形成 区 物理 条 件 的 重要 工 
R. 

在 恒星 形成 区 中 还 观测 到 另外 一 些 具有 特殊 天 体 物 理 意 义 的 
分 子 ， 这 些 分 子 对 了 解 分 子 云 中 恒星 的 形成 是 极其 必要 的 . 如 用 
CS.NH, A HCN 等 分 子 谱 线 可 以 示 踪 分 子 云 中 的 致密 气体 的 结 
HH CS 和 HCO+ 等 转动 线 可 显示 分 子 云 核 塌 缩 的 谱 征 . 由 于 恒 
星 是 由 分 子 云 的 稠密 核 引力 塌 缩 而 形成 ,因此 这 些 谱 线 的 观测 直 
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接 提供 了 恒星 正在 形成 的 信息 . 而 H,.SiO.HCN 和 CN 等 分 子 的 
发 射 谱 则 是 调查 分 子 云 激 波 物理 的 最 好 手段 "3. 

1971 年 在 河 外 星系 NGC253 和 M82 中 发 现 了 星际 分 子 OH, 
第 一 次 把 分 子 观测 扩展 到 河 外 星系 .此 后 差不多 所 有 在 银河 系 中 
具有 强 发 射 或 吸收 谱 线 的 分 子 都 在 其 它 星系 中 检测 到 了 ， 目 前 探 
测 到 分 子 气 体 的 星系 有 上 千 个 .得 到 证 认 的 分 子 约 25 种 ,其 中 包 
括 CO, H,O, H;,CH,CS, HCN,HCO* , NH; #1 Н,СО,СН,СМ 等 . 
一 些 分 子 的 同位 素 种 类 也 在 星系 中 观测 到 了 . 利用 这 些 分 子 所 发 
射 的 谱 线 ,我 们 可 以 在 一 个 非常 宽阔 的 范围 内 研究 星系 的 物理 条 
件 ， 在 所 有 星系 的 分 子 谱 线 中 ,虽然 最 重要 的 应 该 是 毛 分 子 的 谱 
线 , 但 最 容易 观测 的 、 研 究 的 最 多 的 仍然 是 CO 分 子 的 J=1 一 0 和 
J—2—1 的 谱 线 以 及 OH 分 子 的 脉 泽 发 射线 ， 和 银河 系 一 样 ,CO 
分 子 也 是 星系 H, 的 一 个 最 好 示 踪 器 . CO 的 积分 强度 已 被 大 多 数 
天 文学 家 作为 星系 总 分 子 质量 的 探 针 ,利用 它 已 测量 了 几 百 个 河 
外 星系 的 分 子 气体 质量 分 布 ， 而 HCN 和 其 它 高 密度 探 针 分 子 则 
常 被 用 来 示 踪 星系 中 的 稠密 分 子 云 核 (其 密度 8 (H;)210* cm”), 
它们 是 星系 中 恒星 形成 的 潜在 位 置 . 它 与 活动 星系 核 以 及 星 暴 星 
系 的 研究 密切 相关 . 

分 子 气体 的 探测 对 确定 星系 的 形态 和 演化 有 决定 性 的 作用 . 
对 研究 星系 的 相互 作用 也 有 重要 意义 .星系 中 分 子 云 的 分 布 和 总 
体 特 性 的 研究 还 可 改进 人 们 对 恒星 形成 和 分 子 云 演化 大 尺度 过 程 
的 理解 . 特别 有 意义 的 是 在 更 远 的 星系 ,如 超 亮 的 红外 星系 和 高 红 
移 星系 中 探测 分 子 . 它 对 了 解 分 子 云 . 恒 星 乃 至 星系 本 身 的 早期 演 
化 极为 关键 "3 过 去 ,我 们 关于 “ 晚 的 早期 - 字 宙 ”( 即 红 移 Z1 ~ 
5) 巾 潜藏 着 大 量 气体 的 知识 几乎 都 是 来 自 类 星体 的 光学 吸收 谱 . 
1991 年 Brown 和 Vanden Bout 在 红 移 Z —2.3 的 IRAS 弱 源 
10214 十 4724 中 探测 到 了 CO(3 一 2) 的 谱 线 发 射 ,这 是 第 一 次 在 高 
红 移 的 星系 中 发 现 的 分 子 发 射线 I， 而 最 精彩 的 结果 是 对 Z= 
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4.69 的 类 星体 BR1202-0725 的 高 J-CO 谱 线 以 及 尘埃 1.3 mm 
连续 谱 的 测量 5s'%]， 它 是 宇宙 中 最 远 天 体 之 一 ， 在 高 红 移 星系 中 
CO 观测 的 成 功 标 志 着 对 字 宙 早期 阶段 气体 的 大 量 集中 进行 直接 
的 观测 是 可 能 的 . 同时 也 证 明 早期 宇宙 的 条 件 是 适 于 星 暴 发 生 
Wen, 

除了 气相 分 子 外 ,星际 物质 中 还 有 以 固态 形式 存在 的 分 子 , 我 
们 称 其 为 星际 冰 . 根据 红外 波段 上 分 子 振动 带 的 吸收 特征 ,在 指向 
背景 场 星 或 者 更 多 情况 下 指向 年 轻 恒星 天 体 (YSOs) 时 人 们 探测 
到 了 星际 冰 . 来 自 YSOs 的 辐射 将 周围 的 尘埃 加 热 到 几 百 开 ,从 而 
产生 了 一 个 亮 的 连续 谱 背 景 ， 而 处 于 冷 包 层 的 冰 则 可 在 谱 的 吸收 
特征 上 被 发 现 ， 红 外 空间 天 文 台 (ISO) 的 短波 光谱 仪 (SWS) 的 使 
用 大 大 推进 了 星际 冰 的 发 现 和 证 认 ， 它 使 我 们 对 覆盖 在 尘埃 粒子 
上 的 星际 冰 以 及 尘 粒 有 机 物 的 成 分 有 了 一 个 几乎 完整 的 了 解 [o, 

图 1. 3 展示 的 就 是 一 个 典型 的 ISO-SWS 谱 , 它 是 在 指向 W 
33A( 一 个 有 名 的 嵌 埋 的 大 质量 年 轻 星 ) 时 得 到 的 Cs]. 该 谱 的 波长 
范围 :2. 4 一 20 km, 平均 谱 分 辨 率 :AM/AA=*1 000. 由 图 可 见 ,该 谱 最 
强 和 最 宽 的 两 个 吸收 特征 处 于 3 ит 和 10 ит 附近 ,它们 分 别 对 
应 H:O 冰 和 硅 酸 盐 的 贡献 ,并 分 别 代 表 了 尘 粒 冰 覆盖 物 和 尘 粒 核 
的 主要 成 分 . 该 谱 中 还 有 多 种 含 碳 (Carbon - bearing) 的 分 子 被 探 
测 到 ， 如 :4. 67 um 上 的 CO, 4. 27 和 15 um ЕСО, 以 及 4. 39 
hm 上 的 3CO:。， 此 外 ,还 可 看 到 弱 的 CH;OH,OCS,CH, 的 吸收 特 
征 和 尚未 证 认 的 含 CN 的 分 子 或 离子 (XCN). 固 相 的 NH, 是 难以 
探测 的 , 它 在 3 um 上 的 特征 因 Н.О 在 此 处 的 宽带 吸收 而 受阻 . 此 
外 从 理论 上 考虑 ,Os 和 N, 应 是 丰富 的 ,但 由 于 它们 没有 固有 的 电 
偶 极 矩 ,因此 很 难 在 红外 上 探测 到 它们 -. 


28 分 子 天 体 物 理学 基础 








3 5 10' 20 
波长 1/hm 
图 1.3 ЖЛ W 33A £ 2.4—20 um 波段 上 的 1SO - SWS Ж. 由 硅 酸 


盐 (silicate) 尘 粒 和 冰 覆 盖 物 (固态 分 子 ) 引 起 的 吸收 特征 已 标明 . (图 中 
Jy( 央 斯 基 ) 为 辐射 流量 的 单位 ,1Jy 王 10 263 + m7? * Hz.» 


1.2.2 地 球 外 的 奇异 分 子 


当 人 们 刚刚 开始 接受 了 “星际 物质 中 存在 分 子 ” 的 观念 并 着 手 
大 规模 的 观测 活动 时 ,20 世纪 70 年 代 初 又 发 生 了 另外 一 件 令 人 
惊奇 的 事情 :在 许多 分 子 源 中 意外 地 检测 到 两 条 频率 约 为 89 GHz 
的 地 球 上 从 未 见 过 的 强 谱 线 . 当时 无 法 确定 这 两 条 谱 线 的 归属 ,只 
好 称 之 为 U-89 谱 线 ,并 认为 它 是 某 种 未 知 物质 X-ogen #1 Y-ogen 
的 特征 谱 线 (仿照 hydrogen 一 一 氨 的 写法 )， 这 件 事 告诉 人 们 : 星 
际 物质 中 不 仅 存在 着 分 子 , 而 且 还 存在 着 地 球 上 没有 见 过 的 分 子 . 
几 年 之 后 ,终于 证 实 它们 分 别 是 HCO+( 甲 酰 离 子 ) 和 HNC( 异 氰 
化 氢 ) 的 特征 谱 线 . 
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地 球 外 分 子 就 是 指 在 地 球 环境 中 找 不 到 天 然 样品 甚至 实验 室 
中 也 难以 制备 出 来 的 分 子 ， 其 中 有 些 在 化 学 字典 中 都 查 不 到 它们 
的 名 字 . 出 现 这 种 情况 的 一 种 原因 是 :这 些 分 子 是 化 学 上 很 不 稳定 
的 离子 分 子 或 基 ( 自 由 基 ). 在 地 球 上 ,它们 会 很 快 地 与 周围 环境 中 
的 其 它 物 质 化 合 而 消失 ,而 在 星际 空间 的 超 高 真空 超低温、 天 文 
时 空 尺 度 这 种 地 球 上 无 法 模拟 的 特殊 物理 ,化 学 环境 中 ,它们 的 形 
成 率 却 能 够 超过 破坏 率 因而 维持 长 期 的 .大 量 的 存在 . 表 1.2 中 所 
列 的 分 子 离子 和 自由 基 以 及 一 些 碳 链 分 子 ,如 早期 发 现 的 N.H* , 
CH+ 和 后 来 发 现 的 CsH 和 CeH 等 都 属 此 类 . 

星云 中 出 现 大 量 的 离子 分 子 和 自由 基 , 表 明 在 这 些 星云 的 星 
际 化 学 过 程 中 ,离子 -分 子 反应 起 着 重要 的 甚至 是 主要 的 作用 ， 离 
子 分 子 的 观测 是 星际 化 学 特别 是 激 波 化 学 中 的 一 个 重要 课题 、 例 
如 1986 年 发 现 1992 年 得 到 确认 的 SO+ 就 是 星际 激 波 效 应 的 产 
物 , 而 HAO+ 则 是 星际 О 和 Н.О 化 学 演化 中 的 一 个 关键 性 的 分 
T. HO 是 分 子 云 的 重要 冷却 剂 , 它 对 恒星 形成 区 的 热 动 力学 起 
重要 作用 ,因此 人 们 多 年 前 就 开始 在 星云 中 搜寻 HO, CHEE 
已 经 在 1992 年 得 到 证 认 . 

地 球 上 找 不 到 某 些 天 文 分 子 品种 的 另 一 个 原因 是 ,这 些 化 合 
物 的 蒸气 压 极 低 ,在 地 球 上 无 法 得 到 气相 的 分 子 , 而 在 某 种 特定 的 
天 文 条 件 下 ,它们 可 以 通过 一 定 的 机 制 产 生 . 简单 的 双 原 子 分 子 碳 
化 硅 (SiC) 就 是 一 例 ， 地 球 上 并 不 缺少 固体 碳化 硅 , 但 从 未 得 到 过 
气相 的 化 合 物 . 赫 效 堡 早 在 20 世纪 30 年 代 就 企图 在 实验 室 中产 
生气 态 的 碳化 硅 并 找寻 它 的 光学 谱 线 , 从 那 时 起 近 60 年 过 去 , 没 
有 人 取得 成 功 ，70 年 代 陆 续 检 测 到 了 由 C.O.Si.S 四 种 元 素 组 合 
而 成 的 星际 双 原 子 分 子 CO (19700, CS (1971)、SiO (19710. SO 
(1973).SiS (1975), 但 是 惟有 SIC 仍 多 次 逃脱 了 射电 望远镜 的 搜 
Ж. 直到 1989 年 ,射电 天 文学 家 在 富 碳 星 IRC 十 10216 的 星 周 包 
层 中 找到 了 怀疑 是 属于 SIC 的 U- 谱 线 . 在 量子 化 学 家 和 实验 室 波 
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谱 学 家 的 合作 下 ,终于 证 实 它 就 是 找寻 已 久 的 ЫС, 

在 分 子 天 体 物理 学 的 早期 ,地 外 奇异 分 子 的 U- 谱 线 常 常 是 天 
文学 家 在 针对 特定 的 分 子 谱 线 进 行 “ 正 常 ? 观 测 时 ,在 附近 频率 上 
偶然 发 现 的 副产品 ， 后 来 人 们 采用 大 范围 的 频率 扫描 (spectral 
scans) 技 术 , 对 一 些 重 要 的 分 子 源 进行 扫描 ,发 现 了 不 少 U- 谱 线 . 
其 中 有 许多 至 今 还 没有 找到 归属 .证 认 U- 谱 线 , 即 找寻 和 确定 产 
生 它 的 分 子 ,是 一 项 需要 多 学 科 配 合 的 专门 工作 . 我 们 将 在 本 书 下 
册 中 介绍 . 

历史 上 天 体 物理 学 曾 对 物理 学 作出 不 少 贡献 (如 氮 及 电离 原 
子 谱 线 的 发 现 , 热 核 聚 变 的 研究 等 ). 现在 ,宇宙 实验 室 仍然 是 一 个 
无 法 代替 的 物理 学 和 化 学 的 天 然 研究 基地 . 


1.2.3 天体 微 波 激 射 源 (天 体 脉 泽 源 ) 


前 面 ($1.1.2 节 ) 提 到 羟基 和 水 两 种 天 体 微 波 激 射 源 的 发 
现 ,20 世纪 70 年 代 又 观测 到 氧化 硅 (SiO ,1974) 和 甲醇 (CH OH, 
1975) 的 分 子 源 也 有 异常 的 辐射 特性 . 这 些 异常 特性 可 归结 为 以 下 
ЛУР: 

(1) 小 的 分 子 源 尺度 .用 高 角 分 辩 率 的 射电 干涉 望远镜 判明 ， 
这 些 源 的 线 度 一 般 在 103 一 10!cm 量 级 ， 最 小 的 “ 源 斑 ”尺度 只 有 
0.1 AU( 天 文 单位 ). 

(2) 异 常 高 的 谱 线 强度 . 天 体 微波 激 射 源 的 谱 线 辐射 强度 一 般 
都 很 高 . 例如 汤 斯 等 测 得 的 水 谱 线 强度 约 等 效 于 50 000 K 的 天 线 
温度 ， 用 自发 发 射 机 制 很 难 解释 这 样 的 高 强度 . 

(3) 谱 线 的 偏振 度 很 高 . 有 些 天 体 微 波 激 射 源 发 出 的 谱 线 甚至 
是 100% 的 线 偏振 或 圆 偏振 ， 这 也 不 是 用 自发 发 射 机 制 能 够 解释 
得 了 的 . 

(4) 同 一 分 子 的 各 条 谱 线 的 强度 之 比 往往 远离 热平衡 时 的 数 
值 . 例如 ,OH 基态 的 4 条 频率 分 别 为 1 667,1 665,1 720, 
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1 612 MHz 的 谱 线 ,在 热平衡 条 件 下 ,其 强度 之 比 应 该 是 9:5:1 
: 1， 但 威 弗 尔 等 在 W3 射电 源 中 只 观测 到 1 665 MHz 谱 线 却 观 
测 不 到 本 应 比 它 更 强 的 1 667 MHz Ж. 这 说 明天 体 微波 激 射 源 
中 的 分 子 系统 在 能 级 上 的 布 居 不 遵从 玻 耳 兹 曼 分 布 . 

(5) 很 窗 的 谱 线 宽 度 . 如 按 通 常 的 热 运动 致 宽 理论 ,这 种 宽度 
只 相当 于 几 开 至 几 十 开 的 温度 . 

(6 辐射 特性 随时 间 快 速 变化 . 某 些 天 体 微波 激 射 源 的 谱 线 强 
度 和 特征 可 以 在 几 天 至 几 个 月 的 时 间 尺 度 内 发 生 快 速 的 变化 ， 这 
个 现象 不 仅 反 映 出 激烈 的 能 量 交换 ,同时 也 从 另 一 个 角度 表明 了 
源 的 小 尺度 特性 . 

所 有 这 些 特性 用 通常 的 热平衡 条 件 下 的 自发 发 射 机 制 是 无 法 
解释 的 , 它 会 导致 一 连 串 自 相 了 矛盾 或 常识 上 不 能 接受 的 结论 ， 上 比 
如 ,我 们 能 够 根据 发 射 谱 线 的 强度 和 分 子 源 的 尺度 算出 源 的 亮 温 ， 
而 对 于 汤 斯 等 所 测 得 的 水 分 子 源 , 亮 温 况 然 达到 10°К (有些 水 分 
子 源 的 亮 温 甚至 高 达 10°К). 这 与 窜 的 谱 线 宽度 相 矛 盾 . 而 且 显 
然 ,在 这 个 温度 下 水 分 子 是 不 可 能 存在 的 . 

幸好 在 物理 学 理论 中 还 知道 另外 一 种 谱 线 发 射 机 制 ,这 就 是 
爱 因 斯 坦 早 在 1917 年 就 已 提出 的 受 激发 射 . 而 且 到 20 世纪 50 年 
代 , 汤 斯 与 巴 索 夫 (H, Г. Bacos), 2 # #7 X CA. М. Прохоров) Ei £ 
分 别 在 实验 室 中 实现 了 氨 分 子 微波 谱 线 的 受 激发 射 (maser)， 在 
此 基础 上 ,60 年 代 初 制 成 了 各 种 激光 器 (laser)， 发 现 天 体 羟基 微 
波 激 射 源 的 前 一 年 (1964 年 ) , 汤 斯 等 刚刚 因 受 激发 射 的 研究 获得 
诺 贝 尔 奖 . 因此 ,在 那些 产生 奇异 辐射 特性 的 羟基 和 水 分 子 源 带 给 
天 文学 家 一 阵 惊奇 和 迷惑 之 后 不 久 , 人 们 便 逐 渐 想到 用 受 激发 射 
机 制 来 解释 它们 ， 受 激发 射 可 以 说 明 谱 线 的 高 强度 ,高 偏振 度 ЯЕ 
的 宽度 以 及 非 热平衡 的 强度 比 等 特征 . 

产生 受 激发 射 的 必要 条 件 是 某 一 对 能 级 上 的 布 居 反 转 .这 是 
一 种 非 热平衡 状态 , 即 上 能 级 的 分 子 数 超过 下 能 级 的 分 子 数 ， 这 
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样 ,问题 就 归结 为 ,人 们 必须 设想 出 能 在 分 子 云 中 造成 反 转 的 某 种 

抽 运 模型 . 在 地 球 实验 室 中 , 布 居 反 转 是 利用 高 技术 破坏 热平衡 的 

结果 .而 在 稀薄 的 星云 中 尽管 人 们 开始 时 没有 意识 到 这 一 点 
一 却 是 相反 ,热平衡 反而 往往 好 像 不 是 规律 而 是 例外 . 

受 激发 射 理论 取得 了 成 功 , 它 基本 上 解释 了 这 种 奇异 的 天 体 
辐射 并 为 大 多 数 天 文学 家 所 接受 ". 由 于 这 些 谱 线 大 都 分 布 在 厘 
米 波 、 毫 米 波 或 亚 毫米 波 范围 , 人 们 便 把 这 些 天 体 称 为 天 体 微波 激 
射 源 , 也 称 天 体 脉 泽 (celestial maser)， 迄 今 在 恒星 形成 区 和 了 晚 型 
星星 周 包 层 中 观测 到 的 天 体 微 波 激 射 源 已 超过 3 000 个 ,而 且 已 
经 确认 , 强 的 微波 激 射 作用 是 恒星 早期 和 晚期 演化 过 程 中 ,在 新 形 
成 的 大 、 中 质量 恒星 和 充分 演化 的 主 序 后 星 的 星 周 包 层 中 发 生 的 
普遍 现象 . 由 于 历史 原因 ,前 面 一 种 与 年 轻 星 成 协 的 被 称 为 星际 肪 
泽 ,而 后 一 种 与 晚 型 星 成 协 的 被 称 为 拱 星 脉 泽 ，20 世纪 80 年 代 后 
又 发 现 了 不 少 新 的 脉 泽 分 子 和 脉 泽 谱 线 ,如 HsCO、HCN 、NH; 及 
同位 素 脉 泽 ?SiO、. SiO 和 H*CN 等 ， 其 中 谱 线 最 丰富 的 是 
CH;OH #1 NH, (CH;OH 在 834—350 000 MHz 频段 内 ,有 近 200 





* 可 以 设想 一 下 ,如 果 天 体 微波 激 射 源 的 发 现 早 于 地 球 上 的 激 射 器 , 它 会 给 人 们 带 
来 何等 的 困惑 ? 汤 斯 说 ( 见 参考 资料 [19]) ,这 种 可 能 性 是 存在 的 . 倘若 当初 美国 的 射电 
天 文学 家 做 得 更 好 些 , 本 来 世界 上 或 许 在 更 早 以 前 就 已 经 有 了 maser 和 laser， 汤 斯 认 
为 (从 技术 上 讲 ) 在 二 战 中 或 战 后 不 久 时 ,射电 天 文学 家 是 肯定 有 能 力 ( 甚 至 在 20 世纪 
30 年 代 或 许 也 已 经 有 人 能力) 在 天 空 容易 地 检测 到 脉 泽 的 但 可 惜 的 是 , 那 时 没有 入 ( 按 
照 当 时 人 们 对 天 文 分 子 的 看 法 也 不 可 能 有 人 ) 去 看 一 下 ， 如 果 那 时 果真 有 人 看 到 了 天 
体 脉 泽 ,开始 时 他 也 许 会 认为 是 天 外 “小 绿 人 ”发 来 的 电报 . 但 汤 斯 确信 ,很 快 便 会 有 人 
悟 出 “这 是 分 子 态 布 居 反 转 了 ,我 们 得 到 的 是 受 激 发 射 的 放大 ”. 接着 ,就 会 在 实验 室 中 
去 试验 这 种 想法 . 于 是 ,微波 激 射 器 (maser) 和 激光 器 (laser) 就 会 在 天 文学 的 启发 下 提 
早 在 世界 上 出 现 ， 汤 斯 用 这 个 例子 表达 的 看 法 是 :科学 家 和 政治 家 在 预言 未 知 的 将 来 
时 应 该 谦虚 ,但 我 们 确实 知道 ,我 们 所 从 事 的 自然 科学 研究 (了 解 事物 ,发 现 新 事 
物 ) 一 一 几乎 是 任何 领域 的 科学 研究 一 一 都 有 机 会 对 社会 的 未 来 产生 事先 难以 预料 的 
影响 . 


第 一 章 * 论 33 





条 分 子 谱 线 ,其 中 20 多 条 具有 脉 泽 辐射 特性 ) ,预期 它们 不 久 将 变 
得 与 OH、H2O 和 SiO 三 种 “经 典 ” 脉 泽 同样 重要 . 天 体 脉 泽 是 天 空 
中 亮 温 最 高 和 尺度 最 小 的 非 恒 星 源 ,因此 它 成 为 银河 系 和 近邻 星 
系 小 尺度 研究 的 最 好 工具 ,也 是 其 长 基线 干涉 (VLBI) 观 测 的 自然 
目标 . 利用 分 子 脉 泽 提供 的 信息 还 可 以 研究 脉 泽 区 的 物理 结构 , 动 
力学 性 质 、 磁 场 以 及 成 协 天 体 的 演化 状态 . 特别 是 在 大 质量 星 形成 
区 , 脉 泽 又 是 恒星 形成 活动 一 一 塌 缩 膨胀. 喷 流 和 弓形 激 波 等 的 
极 好 探 针 . 

河 外 星系 中 也 发 现 了 脉 泽 辐 射 . 近 10 多 年 来 脉 泽 研究 中 最 激 
动人 心 的 是 河 外 OH, H:O 等 超 脉 泽 的 发 现 及 其 深入 地 观测 与 研 
Ж. 它 不 仅 使 我 们 得 以 在 星系 尺度 上 来 探究 辐射 的 相干 过 程 ,而 且 
为 我 们 研究 星系 核 中 的 恒星 形成 活动 .星系 乃至 宇宙 的 演化 创造 
T tk. 其 中 OH 超 脉 泽 的 最 主要 特征 是 它 的 OH 脉 泽 光度 与 相 
应 的 远 红 外 光度 紧密 相关 .因此 有 人 提出 可 以 将 OH 超 脉 泽 的 样 
本 看 成 是 强 远 红外 星系 的 一 个 子 群 ， 它 应 该 代表 活动 星系 核 
(CAGN) 演 化 的 一 个 非常 早期 的 阶段 .而 所 有 H,O 的 超 脉 泽 星系 
也 显示 出 强 的 核 活动 ,它们 通常 为 Seyfert 2 星系 或 LINERs， 目 
前 在 活动 星系 核 方向 已 发 现 50 多 个 OH 超 脉 泽 和 20 ^ HO 
的 超 脉 泽 . 在 河 外 IC4553 检测 到 的 OH 脉 泽 强度 是 银河 系 最 强 脉 
泽 源 W3(OH) 的 100 万 倍 ， 最 强 H:O 的 超 脉 泽 光度 则 高 达 6 000 
个 太阳 光度 c9， 由 于 星系 核 源 的 能 量 很 可 能 来 自 吸 积 ,并 大 多 数 
探测 到 喷 流 , 因 此 其 成 协 脉 泽 的 观测 将 提供 AGN 外 流 和 吸 积 的 
各 种 动力 学 信息 . 

近 10 年 来 分 子 脉 泽 的 高 速度 .高 角 分 辨 率 的 于 涉 仪 观测 揭 
示 , 分 子 和 围绕 АСМ 黑洞 的 吸 积 盘 间 有 着 非常 紧密 的 联系 ， 如 : 
Montgomery 和 Cohen 用 MERLIN KEW Bi E Zw 35 星系 的 
1 667 MHz 的 OH 超 脉 泽 ,发 现 其 脉 泽 发 射 在 40 pc 距离 上 从 南 到 
北 有 一 个 约 2.5 km + s^! * pc ' 的 速度 梯度 ,从 而 推出 该 OH 转动 
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盘 内 应 包含 一 个 3X10?*me 质 量 的 天 体 . 这 是 第 一 个 用 宽 的 OH 超 
脉 泽 谱 线 来 指示 星系 中 心 黑洞 存在 的 例子 “对 星系 NGC4258 
中 心 H,O 超 脉 泽 观测 则 表明 ,其 脉 泽 谱 由 3 个 分 量 组 成 , 除 具有 
系统 速度 的 中 心 分 量 外 ,其 它 两 个 分 量 分 别 相对 中 心 位 移 700 和 
1 000 km • s 1. Miyoshi 等 人 对 此 进行 了 高 分 辩 率 的 VLBA 观 
测 ,发现 该 星系 红 、 蓝 移 的 超 脉 泽 发 射 是 来 自 一 个 尺度 非常 小 ( 约 
0.1 pc) 并 具有 开 普 勒 性 质 的 转动 盘 , 还 导出 其 中 心 天 体 的 质量 高 
达 3. 6X10'mer*"， 这 是 活动 星系 核 中 央 存 在 黑洞 的 另 一 个 有 力 
证 据 ， 由 此 可 见 ,利用 活动 星系 核 的 超 脉 泽 发 射 可 以 示 踪 拱 核 环 
(环绕 星系 核 ) 的 运动 ,并 导出 中 心 天 体 的 质量 ,从 而 发 现 更 多 的 现 
代 天 体 物理 极 感 兴趣 的 黑洞 候选 体 . 


1.2.4 分子 外 向 流 一 一 盘 系 统 和 分 子 云 中 激 波 区 的 发 现 


星际 分 子 的 观测 使 我 们 能 够 探知 嵌 在 星云 深 处 的 恒星 形成 区 
中 的 许多 细节 . 在 这 个 区 域 中 ,除了 天 体 微波 激 射 源 外 ,20 世纪 70 
年 代 通过 分 子 谱 线 的 观测 还 发 现 了 伴随 着 年 轻 恒星 天 体 (young 
stellar objects ,YSOs) 的 分 子 外 向 流 . 大 量 的 观测 表明 ,在 恒星 演 
化 的 最 早 阶 段 几乎 所 有 质量 的 恒星 都 将 经 受 一 个 非常 高 能 的 ( 约 
10" 一 10“J) 质 量 抛射 阶段 ,也 即 外 向 流 阶 段 ， 外 向 流 的 速度 从 10 
km * s € 300 km + s7'. 年 轻 天 体 的 外 向 流 活动 有 来 自 电离 气体 
的 ,也 有 来 自 中 性 原子 的 和 分 子 的 . 其 中 CO 分 子 气体 的 高 速 双 极 
外 向 流 是 更 频繁 的 特征 ， 这 种 分 子 外 向 流 大 多 明显 地 由 YSOs 的 
强 星 风 所 驱动 . 外 向 流 的 其 它 一 些 表现 形式 有 :YSOs 附近 的 光学 
Wt L CH BR E XO. ,急速 向 外 移动 的 Herbig-Haro 天 体 ;高 速 的 HO 
脉 泽 源 ; 由 激 波 激 发 的 H, 发 射 以 及 宽 翼 的 热 分 子 的 转动 发 射 (如 
SiO ,CS 以 及 CO 等 的 高 转动 牙 迁 ) 等 史 “]， 由 于 通常 认为 恒星 形 
成 是 分 子 云 核 引力 塌 缩 的 结果 ,因此 在 年 轻 星 诞生 时 期 这 种 高 程 
度 超声 的 质量 外 流 的 发 现 ,的 确 是 一 个 令 人 惊讶 和 意外 的 事 . 
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ТЕЛЕ Pk TE ЙЕ) 98 е А f W R 09 “ ВОР ЖБИ. 
ЖОЕ Ж ОЙ ЖЕ #Т ФП К ЖЕГИ ЭО Н] БЕ Ее Hy f WK r nT ñE 
存在 着 具有 宏观 多 普 勒 速度 的 高 速 分 子 . 以 后 利用 CO、CS 和 
NH, 谱 线 所 做 的 高 分 辨 率 的 成 图 观测 ,证 明了 在 致密 的 分 子 云 核 
中 确 有 高 速 向 外 喷射 的 分 子 流 , 而 且 发 现 大 多 数 分 子 外 向 流 具有 
双 极 结构 . 

进一步 的 细致 观测 又 看 到 YSOs 周围 ,在 大 致 垂直 于 外 向 流 
的 方向 上 ,还 存在 着 一 个 由 分 子 气体 及 尘埃 组 成 的 密度 较 高 并 且 
快速 旋转 的 盘 ( 红 外 观测 也 证 明了 盘 的 存在 "9)， 这 样 , 深 埋 在 分 
子 云 中 的 恒星 诞生 前 和 恒星 形成 早期 的 演化 图 像 便 逐渐 在 人 们 面 
前 展示 出 来 .分 子 天 体 物 理学 使 我 们 第 一 次 直接 地 看 到 了 一 颗 恒 
星 诞生 时 的 情景 图 1.4 是 用 高 分 辩 率 望远镜 对 一 批 恒星 形成 区 
中 原 恒星 周围 进行 分 子 谱 线 观测 后 综合 得 出 的 示意 图 "图 中 示 
出 了 原 恒星 及 其 周围 的 盘 和 双 极 分 子 外 向 流 系统 的 典型 图 像 ， 这 
是 一 幅 精 彩 而 有 说 服 力 的 图 . 它 再 一 次 生动 地 显示 了 :天文 分 子 的 
作用 不 仅 是 用 它 的 谱 线 提供 一 种 强 有 力 的 探 针 ,而 且 它 本 身 就 是 
演化 中 的 主要 角色 . 人 们 分 析 , 原 恒星 的 大 部 分 质量 是 从 盘 中 吸 积 
而 来 . 同时 又 通过 分 子 外 向 流 把 它 周围 的 大 量 气体 和 人 尘埃 迁 走 , 向 
周围 云 输送 能 量 和 动量 ， 外 向 流 一 盘 系 统 使 原 恒星 既 失去 质量 
又 得 到 质量 ,从 而 调控 了 恒星 形成 的 速率 ,使 其 与 观测 相符 ， 在 银 
河 系 中 目前 已 探测 到 近 300 个 分 子 外 流 源 ， 这 种 由 正在 形成 的 年 
轻 天 体 所 驱动 的 质量 外 流 可 能 是 恒星 演化 最 早 的 可 观测 的 阶段 . 

与 高 速 气体 相 联系 的 是 星际 物质 中 的 激 波 现象 ， 星际 激 波 的 
研究 自 20 世纪 то 年 代 即 已 开始 ， 虽 说 猎户 座 分 子 云 (OMC-1) 中 
存在 高 速 气体 的 证 据 首先 是 由 Н.О 脉 泽 和 CO 热 发 射 的 射电 谱 
线 观 测 给 出 的 ,但 确定 激 波 波 前 条 件 的 确凿 数据 则 是 得 自 与 CO 
观测 差不多 同时 进行 的 红外 谱 线 以 及 后 来 的 远 红外 谱 线 观 测 ， за 
时 ,对 猎户 座 星云 的 氢 分 子 2. 12 pm 振 转 发 射 谱 线 的 观测 59 表 
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图 1.4 围绕 原 恒星 的 盘 和 流 系统 的 综合 示意 图 
图 的 中 心 黑 点 处 为 原 恒星 ,图 中 箭头 示 出 盘 和 流 的 运动 方向 、( 取 自 参考 资料 [45]) 

明 , 谱 线 的 激发 温度 达到 2 000 K 左右 . 而 对 同一 区 域 的 一 些 其 它 
分 子 谱 线 及 远 红 外 的 观测 却 显示 出 分 子 云 中 气体 和 尘埃 的 温度 只 
有 100 K—200 К“), 关 (John Kwan) 用 激 波 模型 来 解释 高 温 的 发 
IE 7, VS H, 发 射 谱 线 发 生 在 高 速 气体 冲击 包围 着 的 云 时 所 产 
生 的 激 波 波 前 处 ,并 用 氢 分 子 的 振 转 辐射 作为 分 子 云 的 冷却 机 制 . 
此 后 的 观测 和 理论 研究 支持 这 种 解释 ,而 且 使 人 们 认识 到 ,星际 介 
质 远 非 处 于 宁静 状态 而 是 受到 诸如 超新星 、 星 风 以 及 其 它 的 各 种 
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剧烈 活动 的 支配 ， 如 对 于 中 性 的 星际 气体 , 当 温 度 为 10 K 和 100 
K 时 ,声速 分 别 只 有 大 约 0. 3 km。s-: 和 1 km * s. 许多 星际 过 
程 的 气体 速度 远 超过 这 个 值 . 例如 ,超新星 爆发 ( 约 1 000 
km。s-1);OB ВЕД (1 000 km • 571); ЖКН Ву (НП) 
Е (2210 km * s 1) ; Н ВХ УКТАЙ (30—200 km * s 1); Z- 
云 碰撞 ( 约 10 km * s 1) ; 88 SL £ BJ ETE EE HEURE 100 km + 571). 
这 些 事件 都 可 能 在 星云 中 产生 激 波 . 所 以 在 星际 物质 中 , 激 波 不 仅 
是 一 种 重要 现象 ,也 是 一 种 容易 发 生 的 常见 现象 . 它 在 云 的 动力 学 
演化 ,发 射 过 程 以 及 解释 各 种 天 体现 象 中 扮演 重要 角色 . 星际 激 波 
的 环境 主要 有 两 类 . 一 类 是 弥散 云 , 其 密度 n= 0.1— 10! cm^?, 
主要 由 原子 气体 组 成 , 靠 HL He 和 离子 原子 的 光学 及 紫外 发 射线 
冷却 . 另 一 类 是 致密 的 分 子 云 , 它 的 密度 ль, = 10510 cm 7? RA 
子 和 分 子 的 光学 红外、 亚 毫 米 和 毫米 波段 的 谱 线 冷 却 ， 这 后 者 与 
分 子 天 体 物理 学 的 研究 有 密切 关系 . 

分 子 云 中 的 激 波 更 多 的 是 在 大 质量 星 形成 区 中 被 观测 到 ， 对 
大 批 致密 HI 区 (它们 是 新 形成 的 大 质量 星 的 一 种 表现 形式 ) 的 观 
测 表明 ,20% 的 致密 HI 区 呈 蓉 状 结构 . 它 是 年 轻 的 大 质量 星 在 其 
母 分 子 云 中 以 超声 的 速度 运动 ,从 而 形成 弓形 激 波 的 结果 . 在 弓形 
激 波 前 沿 的 高 密 气 体 区 可 观测 到 许多 OH 和 CHOH 分 子 的 脉 泽 
ЖЖ", Ek H, 分 子 的 2.12 pm 近 红 外 发 射 外 , 含 S 分 子 以 及 
SiO 分 子 的 热 谱 线 也 是 示 踪 分 子 云 中 激 波 的 极 好 探 针 . 


1.2.5 恒星 形成 过 程 的 主要 阶段 


恒星 形成 是 天 体 物 理 的 基本 问题 之 一 ， 它 与 整个 天 文学 有 密 
切 的 关系 ,如 : 字 宙 学 .星系 和 星际 介质 的 结构 与 动力 学 演化 `. 地 外 
行星 的 形成 以 及 生命 的 起 源 等 ， 在 银河 系 和 星系 中 恒星 的 形成 是 
一 个 极其 复杂 的 过 程 ,是 近代 天 体 物理 中 最 有 兴趣 也 是 疑难 点 最 
多 的 领域 . 近 30 年 来 分 子 和 红外 天 文 的 迅速 发 展 使 这 一 领域 获得 
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了 前 所 未 有 的 进展 与 突破 ， 它 也 是 分 子 天 体 物 理学 诞生 以 来 成 就 
最 大 的 一 个 领域 .其 中 一 个 重要 的 进展 就 是 确立 了 恒星 形成 于 分 
子 云 的 基本 观点 . 

从 弥漫 的 星际 介质 一 分 子 云 习 致密 核 一 原 恒星 及 盘 一 恒星 及 
行星 涉及 差异 极 大 的 各 种 天 文 环境 . 利用 不 同 种 类 的 分 子 .不 同 的 
跃迁 可 以 示 踪 不 同 物理 条 件 特点 ,现在 已 有 可 能 追踪 恒星 在 分 子 
云 中 形成 的 详细 过 程 这 就 为 从 理论 上 研究 恒星 形成 最 早 阶段 的 
特征 提供 了 有 力 的 实测 依据 . 目前 基于 观测 和 理论 分 析 , 对 低 质量 
星 形成 过 程 的 理解 已 比较 深入 . 正如 F. Shu 所 说 59 ,孤立 的 低 质 
量 星 的 形成 图 景 已 有 条 件 建立 ; 但 成 团 模式 (主要 针对 大 质量 星 ) 
尚 无 一 般 可 采纳 的 描述 ， 这 一 节 我 们 将 主要 根据 分 子 和 分 子 谱 线 
提供 的 信息 ,对 低 质量 星 形成 的 基本 图 景 以 及 大 质量 星 形成 的 一 
些 特征 作 一 简单 介绍 . 

1. 低 质量 星 形成 的 基本 图 景 

已 知人 恒星 形 成 有 两 种 模式 , 即 “ 松 散 - 聚 集 ”(loosely- 
aggregated) 和 “致密 -堆积 ”(closely-paked) 两 种 形式 . 其 中 松散 - 
聚集 模式 允许 单个 小 分 子 云 独立 地 进行 塌 缩 从 而 形成 单个 的 星 
(或 双星 )， 低 质量 星 基 本 上 属于 这 类 情况 ， 即 低 质 量 星 可 以 相对 
孤立 地 形成 . 它 可 以 不 受 附 近 星 存在 的 影响 ,同时 相对 大 质量 星 而 
言 ,又 很 少 破坏 其 诞生 的 环境 . 因此 低 质 量 星 的 形成 给 我 们 提供 了 
研究 恒星 形成 详细 过 程 的 重要 实验 室 . Shu 把 低 量 星 从 分 子 云 中 
形成 的 具体 过 程 分 解 成 可 区 分 的 4 个 阶段 SI( 见 图 1.5); 

(1) 分 子 云 核 形 成 阶段 .在 分 子 云 包 层 中 , 当 磁 场 ( 或 淇 动 ) 对 
分 子 云 的 支撑 由 于 双 极 扩散 而 消失 时 首先 形成 多 个 缓慢 运动 的 弱 
磁化 的 分 子 云 核 (图 a). 

《2) 自 相似 收缩 及 原 恒星 、 盘 形成 阶段 ， 在 正在 由 里 向 外 塌 缩 
的 云 核 里 面 形成 一 个 被 星云 盘 包 围 的 原 恒星 (图 b). 

(3) 磁 离心 驱动 的 低 电离 星 风 和 分 子 外 向 流 阶段 . 恒星 风 从 原 
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(d) 


图 1.5 孤立 模式 下 低 质量 星 形成 4 阶段 的 直观 图 示 
恒星 - 盘 系 统 的 转轴 方向 喷发 出 来 ,产生 一 个 光学 喷 流 和 双 极 外 向 
流 , 在 盘面 方向 则 继续 在 吸 积 物质 (图 с). 

(4) 尘 埃 盘 围绕 的 主 序 前 (PMS) 星 演化 阶段 ， 物 质 下 落 全 部 
终止 ,具有 一 个 拱 星 盘 的 新 生 星 (实际 是 PMS 星 ) 终 于 显露 出 来 
(图 d». 

第 4 阶段 的 进一步 演化 将 涉及 星云 盘 的 最 后 消散 . 此 时 ,一 部 
分 物质 可 能 结合 到 行星 或 恒星 的 子 星 中 去 或 者 由 于 高 能 的 外 向 流 
而 播 散 . 

2. 大 质量 星 形成 的 基本 特征 

较 强 的 紫外 辐射 对 其 环境 的 破坏 ,以 及 大 质量 星 成 团 形成 模 
式 ,使 大 质量 星 形成 的 研究 变 得 复杂 . 目前 对 大 质量 星 的 诞生 和 最 
早 阶段 的 了 解 是 贫乏 的 . 由 于 大 质量 星 的 演化 时 标 短 , 以 致 它 几乎 
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没有 一 个 明确 的 主 序 前 星 阶段 .其 形成 过 程 也 没有 像 低 质量 星 那 
么 多 的 容易 区 分 或 利于 观测 的 阶段 . 

在 忽略 转动 磁场 和 成 团 性 等 引起 的 效应 时 ,大 质量 星 的 形成 
Маха AFIL ЕС), 

СН 88 Et Et И r7 S 869 SERE A Hh [8] ERE PD 8 
58 ,形成 一 个 小 的 致密 核 . > 为 物质 至 中 心 的 距离 . 

(2) 吸 积 核 阶段 .中心 稠密 核 温度 升 高 .压力 增 大 、 塌 缩 停 止 ， 
进入 吸 积 、 下 落 阶 段 ,而 外 包 层 继续 等 温 塌 缩 . 

(3) 超 致密 HI 区 阶段 ， 中 心 核 最 后 停止 吸 积 进入 主 序 , 形 成 
一 个 被 星 风 吹 开 的 致密 HI 区 ,周围 仍 被 一 个 暖 的 分 子 包 层 所 包 
围 ， 有 外 向 流 、 激 波 和 脉 泽 活动 等 与 之 成 协 . 

由 以 上 介绍 可 知 ,无 论 是 低 质量 星 还 是 大 质量 星 , 分 子 云 的 塌 
缩 都 是 恒星 形成 的 第 一 步 ， 因此 在 观测 上 寻找 分 子 云 塌 缩 (或 下 
落 ) 的 证 据 引起 了 广泛 的 兴趣 ， 然 而 ,由 于 塌 缩 区 域 小 ,时 标 短 , 较 
直接 的 证 据 是 难以 找到 的 .1992 年 Zhou 完成 了 有 关 的 辐射 转移 
计算 ,建立 了 更 普遍 的 分 子 云 自 里 向 外 塌 缩 的 谱 线 轮廓 特征 ,成功 
地 解释 了 在 B335 中 观测 到 的 HCO 和 CS 谱 线 红 、 蓝 不 对 称 的 塌 
КНЕ, RH dA HERE CS, HCO 和 H,CO 等 转动 谱 线 已 
在 不 少 低 质量 恒星 形成 区 观测 到 了 分 子 云 的 塌 缩 或 下 落 的 运 
动 50， 结 合 分 子 云 转动 的 观测 ,这些 研 究 将 揭示 ,在 恒星 形成 中 到 
底 有 多 少 物质 从 下 落 转移 到 绕 星 盘 中 "近年 来 在 大 质量 恒星 形 
成 区 的 致密 核 中 也 寻找 到 了 不 少 下 落 的 证 据 , 它 是 目前 该 领域 
的 一 个 研究 热点 . 


1.2.6 拱 星 包 层 的 分 子 发 射 和 恒星 演化 晚期 阶段 


这 里 介绍 的 恒星 演化 晚期 阶段 指 的 是 渐 近 巨星 分 支 (AGB 
星 ) 至 行星 状 星云 (PN) 的 演化 阶段 .20 多 年 来 红外 和 分 子 天 文 的 
迅速 发 展 , 使 人 们 对 恒星 演化 晚期 阶段 的 认识 发 生 了 很 大 的 改观 
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( 见 参 考 资料 [28,56 一 58]). 

1.2.1 节 中 曾 提 到 在 已 发 现 和 证 认 的 120 多 种 天 文 分 子 中 有 
65 种 已 在 不 同 演 化 阶段 的 晚期 演化 星 包 层 中 探测 到 了 ,我 们 称 其 
为 拱 星 分 子 . 其 中 54 种 分 子 是 在 射电 波段 上 观测 到 的 ( 见 表 
1.2). 目前 仅 用 红外 手段 探测 的 分 子 有 8 PH, CNE: H, C 
C;H;,C;, CH,, SiH,, CH, 和 SH. 在 光学 波段 也 有 明确 观测 到 的 
分 子 , 如 Cz,CN 和 CH* 4859 GE 3€ 1.1)， 大 多 数 的 拱 星 分 子 
产生 于 拱 星 包 层 的 各 种 各 样 的 化 学 过 程 中 ， 拱 星 包 层 的 化 学 依赖 
于 气体 的 化 学 组 成 ,在 晚 型 星 中 主要 看 它们 的 碳 氧 比 , 即 C/O>1 
还 是 <1. C/O >1 者 为 富 碳 的 AGB 星 , 反 之 为 定 氧 的 AGB Е. 
大 多 数 拱 星 分 子 ( 约 50 多 种 ) 是 在 富 碳 的 AGB 星 中 探测 到 的 . 如 
各 种 类 型 的 含 碳 分 子 : HCN (cyanopolyyne chains) ,m 一 1 一 4、 
C,H (hydrocarbon chain radicals) ,n 二 2~8、 其 它 有 关 的 碳 链 分 子 
C,S,C,;S,C.,Si,H;C,,H,C, 以 及 各 种 含 商 族 元 素 和 硅 元 素 的 化 合 
H, 发现 分 子 最 多 的 富 碳 AGB 星 是 IRC 十 10216 ,大约 25 种 拱 
星 分 子 只 在 这 颗 星 的 包 层 中 被 探测 到 . 

与 星际 分 子 云 相 比 ,晚期 演化 星 的 拱 星 包 层 有 相对 简单 的 运 
动 学 结构 (参看 1. 2. 1 节 ). 因此 一 般 情况 下 ,根据 单 天 线 观测 得 到 
的 谱 线 轮廓 就 可 大 致 了 解 所 测 分 子 的 空间 分 布 ( 见 第 三 章 )， 近 些 
年 来 不 断 增加 的 干涉 仪 成 图 测量 更 提供 了 拱 星 分 子 空间 分 布 的 细 
节 和 运动 学 . 拱 星 分 子 的 观测 和 模型 已 有 效 地 用 来 研究 恒星 从 
AGB 到 行星 状 星云 的 演化 . 此 外 ,在 富 碳 的 拱 星 包 层 中 ,用 不 同 分 
子 谱 线 间 的 强度 比 还 可 以 较 好 地 区 分 出 处 于 不 同 演化 阶段 中 的 晚 
HRE., 

在 拱 星 分 子 中 还 有 3 种 是 熟知 的 脉 泽 分 子 , 即 HO, 510 和 
OH. 它们 存在 于 富 氧 的 拱 星 包 层 中 . 利用 红外 天 文 卫 星 (IRAS) 的 
“ 色 指 数 ” 判 据 , 观 测 到 的 脉 泽 源 数 大 幅度 地 增加 ， 如 证 认 有 OH- 
1612 MHz 脉 泽 发 射 的 OH/IR 星 已 超过 1 500 个 ， 脉 泽 发 射 与 
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AGB 星 的 质量 损失 现象 紧密 有 关 , 它 也 是 确定 拱 星 包 层 气体 密 
度 \ 温 度 以 及 速度 场 的 灵敏 手段 ， 大 量 观 测 表明 ,SiO 脉 泽 处 于 最 
靠近 恒星 光 球 的 区 域 ,H:O 脉 泽 处 在 大 约 10 个 恒星 半径 处 ,而 
OH 脉 泽 则 位 于 更 远 的 大 约 几 百 个 恒星 半径 的 地 方 5559. 1987 年 在 
CIT 6 中 发 现 和 证 认 的 НСМ J —1— 0 脉 泽 则 是 第 一 个 在 富 碳 
AGB 星 包 层 中 找到 的 脉 泽 . 近年 来 又 发 现 几乎 所 有 具有 富 氧 包 层 
的 AGB 星 都 发 射 SIO 脉 泽 , 因 此 SiO 脉 泽 成 为 富 氧 AGB 星 的 最 
佳 指示 器 ， 而 HCN 脉 泽 则 是 富 碳 星 的 可 靠 探 针 . 

AGB 星 阶 段 的 一 个 重要 特征 是 具有 可 观 的 质量 流失 率 ( 每 年 
抛射 的 质量 是 107 *—10 mo). 研究 表明 ,AGB 星 的 质量 流失 是 
确定 AGB 星 演 化 寿命 的 惟一 手段 、 更 有 甚 之 , 当 恒星 离开 AGB 
阶段 后 , 它 仍 惊人 地 影响 着 AGB 星 以 后 的 性 质 . 许多 分 子 谱 线 特 
别 是 CO 谱 线 和 OH 胀 泽 已 被 广泛 用 来 确定 这 一 质量 流失 率 和 追 
踪 恒星 沿 AGB 至 PN 的 演化 ， 近 20 年 来 该 领域 研究 的 一 个 重要 
成 果 正 是 揭示 了 AGB 星 与 其 演化 后 代 一 一 行星 状 星云 间 的 紧密 
联系 .1975 年 人 们 在 年 轻 的 PN-NGC7027 包 层 中 发 现 了 CO 分 
子 ,1979 年 又 在 年 轻 PN-Vy2-2 中 探测 到 OH 脉 泽 ,从 而 第 一 次 
证 实 了 行星 状 星云 中 中 性 物质 的 存在 .今天 至 少 在 50 多 个 РМ, 
30 多 个 原 行星 状 星 云 (PPN) 中 观测 到 了 CO 和 OH 分 子 . 由 激 波 
激发 的 H, 谱 线 也 在 PN 中 观测 到 了 . 这 些 分 子 的 观测 为 探讨 恒星 
从 AGB 到 PN 的 演化 规律 ,研究 PN 电离 星 风 与 AGB 中 性 包 层 
遗迹 慢 风 间 的 相互 作用 提供 了 丰富 的 资料 "9. 

20 多 年 来 ,该 领域 的 另 一 个 重要 成 果 是 利用 拱 星 分 子 谱 线 
(包括 脉 泽 ? 确 定 恒 星 演化 晚期 阶段 中 各 类 天 体 的 拱 星 结构 和 运动 
学 ,发 现 了 许多 新 的 重要 的 事实 ， 如 :利用 干涉 阵 测量 了 个 别 晚 型 
E OH 发 射 环 的 自行 与 演化 ; 对 SiO 脉 泽 的 VLBI 和 偏振 的 测量 
发 现 SIO 脉 泽 起 源 于 具有 不 同 径 向 速度 、 磁 场 和 尺度 ( 约 o. 1— 
0.6 AU) 的 小 单元 ; 在 一 些 晚 期 演化 星 中 利用 CO s: OH ,H,O Ж 
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泽 的 观测 发 现 了 高 速 的 双 极 外 向 流 ; 近 几 年 来 对 一 些 PPN 和 PN 
中 的 分 子 发 射 的 成 图 观测 则 表明 ,在 PPN 和 PN 阶段 拱 星 包 层 的 
轴 对 称 结构 更 具 支配 地 位 ,同时 在 极 轴 方 向 有 高 速 的 外 向 流 . 

至 此 ,我 们 已 就 最 主要 方面 介绍 了 天 文 分 子 谱 线 提供 的 各 种 
宇宙 信息 以 及 分 子 天 体 物 理学 发 展 的 主要 成 就 ， 它 深刻 地 揭示 了 
天 文 分 子 的 研究 已 经 渗透 到 天 体 物 理 的 各 个 领域 ， 下 一 节 我 们 将 
就 分 子 天 体 物理 学 与 其 它 学 科 的 关系 进行 探讨 . 


$ 1. 3 作为 交叉 学 科 的 分 子 天 体 物 理学 


与 其 它 学 科 一 样 , 天 文学 在 其 发 展 过 程 中 一 直 是 同 许多 邻近 
的 学 科 相 互 渗透 ,相互 推动 着 前 进 的 . 

自古 以 来 ,数学 .力学 、 光 学 就 和 天 文 研究 有 密切 的 联系 . ИЖ 
煌 的 范例 是 行星 运动 的 精密 观测 最 终 导 致 哥 白 尼 提出 日 心 说 和 牛 
顿 发 现 万 有 引力 定律 ， 牛顿 通过 力学 和 天 文学 的 结合 创立 了 天 体 
力学 ,而 天 体力 学 的 发 展 又 有 力 地 推动 了 数学 物理 学 的 进步 . 

19 世纪 的 科学 家 把 光谱 研究 和 天 文 望远镜 观测 结合 到 起 ， 
1814 年 夫 朗 禾 费 观测 到 了 太阳 和 恒星 的 暗 线 . 到 1860 年 左右 , 基 
尔 霍 夫 和 本 生 证 认 出 它们 是 地 球 上 已 知 元 素 的 吸收 谱 线 ， 这 个 发 
现 标志 着 现代 天 文学 的 起 点 ,从 此 一 门 影响 深远 的 学 科 一 一 天 体 
物理 学 出 现在 世人 面前 . 一 个 多 世纪 以 来 , 它 的 莲 勃 发 展 与 基 子 理 
论 、. 相 对 论 、 原 子 物理 学 、 核 物理 学 及 粒子 物理 学 等 学 科 的 进展 紧 
密 相 联 ， 地 球 上 的 实验 室 研究 和 理论 研究 为 天 体 物理 学 莫 定 了 理 
论 基 础 . 反 过 来 ,以 宇宙 实验 室 为 对 象 的 天 文 观测 也 不 断 地 用 它 的 
新 发 现 丰 富 着 科学 的 宝库 并 有 力 地 激励 相 邻 科学 的 发 展 ， 可 以 举 
出 的 重大 事例 如 :在 天 体 物理 学 的 幼年 , 氢 原 子 谱 线 系 和 氨 离 子 毕 
克 林 谱 线 系 的 天 文 观 测 为 玻 尔 创立 原子 光谱 的 基 子 理论 作出 的 重 
大 贡献 ; 爱 因 斯 坦 1915 年 提出 广义 相对 论 后 ,天 文 观测 为 它 作 出 
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的 决定 性 检验 (水 星 近 日 点 进 动 .光线 在 太阳 引力 场 中 的 弯曲 、 脉 
冲 星 的 引力 波 阻尼 ) ;还 有 核 育 变 的 理论 预测 在 解释 主 序 星 的 产能 
机 制 上 的 巨大 成 功 ;粒子 物理 学 在 宇宙 学 中 的 作用 以 及 辐射 的 量 
子 跃 迁 理论 在 恒星 大 气 理论 中 的 作用 等 等 都 是 人 们 所 熟知 的 . 

20 世纪 中 叶 以 来 , 随 着 现代 科学 技术 的 发 展 ,学 科 之 间 交 互 
影响 和 相互 渗透 的 趋势 愈 来 愈 显著 .在 分 子 天 体 物理 学 的 建立 和 
发 展 过 程 中 表现 得 非常 突出 , 可 以 说 ,学 科 之 间 的 相互 推动 和 协同 
动作 是 人 们 能 够 在 短 短 几 十 年 中 开拓 出 这 样 一 门 成 果 卓 著 、 富 有 
生命 力 的 新 学 科 的 决定 性 因素 之 一 . 从 大 的 方面 说 它 主要 表现 在 
物理 学 和 化 学 的 基础 研究 ,射电 天 文学 和 空间 天 文学 的 最 新 技术 
成 就 与 天 文 研究 (包括 分 子 天 体 物理 学 和 分 子 天 体 化 学 ) 间 的 相互 
推动 . 

天 文学 研究 的 基础 是 观测 一 一 尤其 是 谱 线 观 测 ，20 世纪 30 
年 代 得 到 的 第 一 批 天 文 分 子 光 学 谱 线 是 用 当时 最 先进 的 光学 望 远 
镜 检测 得 到 的 ， 最 初 的 分 子 谱 线 射电 观测 是 建立 在 二 次 大 战 后 发 
展 起 来 的 射电 天 文 观测 技术 ,特别 是 中 性 氨 21 cm 谱 线 观测 的 基 
础 之 上 的 ,而 高 灵敏 度 的 自 相关 谱 线 接收 机 的 研制 成 功 在 最 终 发 
Ж OH 谱 线 的 曲折 道路 上 迈 出 了 决定 性 的 一 步 ， 反 过 来 ,60 年 代 
几 种 星际 分 子 射 电 谱 线 的 接连 发 现 对 天 文 界 的 冲击 以 及 分 子 天 体 
物理 学 对 谱 线 观测 的 苛刻 要 求 又 极其 有 力 地 激发 了 天 文 观测 技术 
的 进展 . 40 年 来 ,这 种 进展 主要 表现 在 两 大 方面 ,一 是 谱 线 观测 几 
乎 扩展 到 所 有 波段 ,二 是 观测 精度 大 大 提高 . 技术 的 每 一 个 进步 都 
带 来 前 所 未 有 的 天 文 发 现 . 我 们 知道 ,70 年 代 和 80 年 代 发 现 的 大 
部 分 星际 分 子 分 别 是 由 美国 NRAO 的 11 m 堂 米 波 望远镜 和 日 本 
野 边 山 的 45 m Ж tB iE ЕЛИ И S84 11970 年 第 一 个 氢 分 子 谱 
线 的 检测 是 利用 空间 天 文 技术 (火箭 ) 得 到 的 ;恒星 形成 区 的 细致 
情节 是 由 甚 长 基线 干涉 观测 得 到 的 . 当前 的 明显 趋势 是 :分 子 天 体 
物理 学 越 来 越 深 入 的 研究 要 求 射电 及 红外 天 文 技术 提供 更 高 的 灵 
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敏 度 、 更 高 的 空间 分 辩 率 、 更 高 的 频率 ( 亚 毫 米 波 、 远 红外 ) 和 更 高 
的 频率 分 辩 率 ,以 及 为 了 提高 数据 采集 率 发 展 更 高 水 平 的 多 重 检 
测 手段 . 还 有 某 些 重要 波段 (如 500 GHz 的 H;0,O; 的 谱 线 ) 由 于 
地 面 望远镜 无 法 观测 ,推动 了 空间 天 文 (包括 机 载 望远镜 、 同 温 层 
观测 和 火箭 .卫星 望远镜 ) 的 发 展 . 

从 物理 学 方面 说 ,光学 .红外 波段 的 分 子 光谱 学 和 微波 .射电 
波段 的 分 子 波谱 学 是 孕育 分 子 天 体 物理 学 的 最 基本 的 母 科学 ， 最 
早 的 天 文 分 子 是 通过 光学 谱 线 观测 发 现 的 ,而 20 世纪 60 年 代 以 
后 发 现 的 大 多 数 天 文 分 子 主要 是 通过 射电 和 红外 谱 线 观测 到 的 ， 
如 果 没 有 40 到 50 年 代 实 验 室 微波 波谱 学 所 积累 的 大 量 知识 , 搜 
寻 和 证 认 这 些 分 子 是 无 法 想象 的 . 有 意思 的 是 ,最 著名 的 分 子 光 谱 
学 家 G. Herzberg 和 最 著名 的 微波 波谱 学 家 C. Townes 都 很 早 
就 意识 到 天 文 分 子 的 重要 性 并 在 分 子 天 文学 的 先驱 研究 中 发 挥 过 
重大 的 作用 . 

在 天 文 原子 光谱 的 研究 历史 上 , 除 毕 克 林 线 系 外 ,还 曾 有 
1868 年 检测 到 日 班 中 的 氮 原 子 谱 线 ,1864 年 检测 到 星云 中 的 氧 离 
子 谱 线 ,当时 都 是 地 球 上 不 曾 见 过 的 未 知 谱 线 . 在 天 文 分 子 光谱 的 
观测 中 发 现 了 更 大 量 的 地 球 上 从 未 见 过 的 U- 谱 线 ,推动 了 分 子 光 
谱 的 基本 研究 ，U- 谱 线 一 般 起 源 于 各 种 地 球 上 不 曾 见 过 的 地 外 
“奇异 分 子 ”. 人 们 在 找到 用 实验 室 办 法 “制造 ”这 些 分 子 (包括 离子 
分 子 和 基 ) 的 方法 并 测 出 它们 的 谱 线 之 前 (这 两 者 往往 都 是 很 不 容 
易 的 ) ,只 能 依靠 常识 和 经 验 去 推测 谱 线 可 能 归属 于 哪 种 假想 的 分 
子 , 然 后 根据 假想 分 子 的 结构 用 理论 计算 出 能 级 和 谱 线 以 进行 比 
较 ， 量 子 化 学 理论 计算 在 计算 和 预测 分 子 能 级 特性 及 谱 线 静止 频 
率 以 证 认 U- 谱 线 方面 起 着 至 关 重要 的 作用 . 另外 在 研究 各 种 地 球 
上 不 易 实 现 的 化 学 反应 的 反应 参数 时 ,量子 化 学 理论 计算 也 是 重 
要 的 工具 . 天 文 研 究 对 计算 精度 的 要 求 ,推动 了 量子 化 学 计算 方法 
的 进步 .20 世纪 70 年 代 以 来 ,以 超级 计算 机 为 技术 基础 ,发 展 并 
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改善 了 从 头 计算 法 ,编制 了 各 种 版 本 的 计算 软件 . 现今 已 成 为 观测 
和 证 认 地 外 “奇异 分 子 ”以 及 天 体 化 学 研究 工作 中 不 可 缺少 的 一 个 
部 门 . 

但 量子 化 学 计算 不 能 代替 用 真正 样品 在 实验 室 中 对 U- 谱 线 
作出 最 终 证 认 并 测 出 静止 频率 的 精确 值 ， 天 买 上 这 种 强烈 需求 推 
动 了 光谱 学 及 波谱 学 的 进步 . 突出 的 例子 是 ,为 了 证 认 不 稳定 的 离 
子 和 基 , 发 展 了 一 种 新 的 波谱 仪 一 一 反应 式 分 子 波谱 仪 . 它 已 经 成 
为 证 认 地 外 分 子 的 一 种 决定 性 的 仪器 . 

天 文 观测 不 仅 有 时 先 于 实验 室 发 现 新 的 分 子 或 分 子 的 新 谱 
线 ,而 且 有 时 还 能 够 测 到 比 实验 室 数据 更 精确 的 谱 线 常数 . 像 CH 
的 分 子 常数 和 HNC 的 四 极 矩 耦合 常数 (eQe ;5 等 都 是 首先 从 天 
文 观测 数据 得 出 的 . 

分 子 天 体 物 理学 借助 分 子 谱 线 为 探 针 研究 分 子 源 的 物理 状 
况 , 需 要 应 用 有 关 源 的 状况 的 物理 知识 . 天 文 分 子 处 于 多 种 多 样 的 
复杂 天 文 环境 中 ,它们 受到 宇宙 中 各 种 粒子 的 碰撞 或 电磁 波 的 照 
射 , 或 者 受到 星际 激 波 的 扰动 ,还 可 能 由 于 辐射 或 碰撞 而 电离 ， 另 
外 ,分 子 云 中 存在 着 复杂 、 剧 烈 的 动力 学 过 程 如 恒星 演化 早期 分 子 
云 的 引力 场 缩 和 分 子 外 向 流 以 及 恒星 演化 晚期 物质 向 外 抛射 。 这 
就 要 用 到 辐射 电离 .等 离子 体 物理 和 气体 动力 学 的 有 关 知 识 ， 一 
些 极端 的 天 文 环境 条 件 如 超 低 密 度 、 超 低温 度 等 是 地 球 实验 室 至 
今 尚 难以 完全 模拟 的 ,这 自然 也 促进 了 相应 的 实验 和 理论 研究 . 

分 子 天 体 物理 学 研究 使 人 们 认识 到 化 学 与 天 文学 、 物 理学 之 
间 的 极其 深刻 的 相互 联系 和 相互 渗透 .发展 到 目前 阶段 ,人 们 的 观 
点 和 几 十 年 前 (例如 在 $ 1.1.1 节 中 曾经 提 到 的 A. S. Eddington 
的 看 法 ) 相 比 已 经 有 了 质 的 变化 ， 这 种 变化 可 以 引用 Dalgarno 的 
一 句 精辟 的 话 来 表述 ,“ 化 学 是 如 此 地 渗透 到 天 文 现象 中 ,以 至 于 
在 一 篇 关于 天 文 环境 的 化 学 的 评述 与 一 篇 关于 天 文学 的 评述 之 
间 , 区 别 将 只 有 强调 的 重点 不 同一 一 至 少 从 复合 时 代 以 来 是 如 
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确实 ,在 这 个 领域 中 ,天 文 过 程 . 物 理 过程 和 化 学 过 程 结合 得 
如 此 紧密 ,以 至 于 在 实际 研究 中 有 时 很 难 严格 区 分 究竟 是 物理 问 
题 ,是 天 文 问题 ,还 是 化 学 问题 ， 关 于 这 一 点 可 以 用 星际 物质 中 一 
个 最 简单 的 两 体 过 程 为 例 来 说 明 . 

过 程 的 第 一 步 是 氨 原 子 与 电子 通过 辐射 光子 释放 能 量 而 结合 
成 负 氢 离子 

H + e = H+ hv ( 称 为 辐射 附着 ) 

继 以 第 二 步 负 氢 离 子 与 氢 结合 同时 放出 电子 而 形成 中 性 氢 分 

子 
H + H-— H,+ e ( 称 为 缔 合 脱离 ) 

在 早期 (大 爆炸 后 的 复合 时 代 ) 字 宙 的 化 学 演化 中 这 是 一 个 颇 
为 重要 的 天 文 过 程 ,是 当时 形成 氢 分 子 的 两 种 途径 之 一 "， 另 一 方 
面 , 它 又 是 一 个 典型 的 气相 化 学 过 程 ( 氢 原子 化 合 为 所 分 子 , 电 子 
起 着 催化 剂 的 作用 ). 同时 ,这 两 步 中 的 每 一 步 又 都 是 一 个 物理 上 
的 两 体 碰撞 过 程 ,我们 必须 考虑 过 程 中 的 碰 擅 截面 及 能 量 守恒 、 动 
量 守恒 和 角 动 量 守 便 . 

这 只 是 一 个 最 简单 的 例子 ,以 后 将 看 到 ,在 诸如 星云 化 学 、 云 
的 演化 、 云 的 加 热 和 冷却 等 的 一 系列 问题 中 ,物理 化学、 天 文学 往 
往 都 是 交叉 在 一 起 的 ,三 者 构成 同一 问题 的 不 同 侧面 ,形成 一 幅 错 
综 缠绕 的 图 像 ， 事 实 上 ,在 分 子 天 体 物理 学 的 实际 工作 中 ,有 时 已 
很 难说 清 究竟 是 天 文学 家 在 推动 着 “地 球 上 的 ”物理 学 和 化 学 的 实 
验 和 理论 研究 (如 U- 谱 线 的 证 认 , 反 应 速率 的 确定 以 至 碳 60 的 发 
现 ), 还 是 化 学 家 在 指引 着 天 文 观 测 的 搜寻 目标 (如 一 些 奇 异 的 地 
外 分 子 或 不 稳定 离子 分 子 的 寻找 ). 


+ 现 有 的 气相 氢 分 子 的 形成 的 主要 途径 是 , 氢 原 子 在 尘 粒 表面 复合 后 “ 燕 发 "到 字 
窗 空间 ， 但 这 是 在 星际 物质 中 出 现 恒星 死亡 时 喷发 的 尘 粒 之 后 的 事 
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20 世纪 60 年 代 前 的 很 长 一 段 时 间 中 ,化 学 这 个 侧面 的 重要 
性 没有 被 人 们 充分 认识 . 天 体 物理 研究 中 较 少 考虑 化 学 反应 过 程 . 
品种 众多 的 天 文 分 子 发 现 后 要 求人 们 解释 它们 在 苛刻 的 星云 环境 
中 能 够 大 量化 合并 长 期 存在 的 原因 和 化 学 演化 的 历程 ,这 就 迫使 
人 们 去 研究 天 文 环境 中 各 种 可 能 的 分 子 形成 和 破坏 的 基本 化 学 、 
物理 机 制 . 

对 星云 的 化 学 过 程 进行 探讨 后 发 现 ,无 论 气相 反应 或 固态 表 
面 反应 都 相当 复杂 其 中 许多 机 制 是 化 学 家 过 去 不 熟悉 的 ， 原 有 
的 、 从 地 球 实验 室 得 出 的 化 学 知识 对 天 文学 研究 显得 远 远 不 够 . 不 
少 超低温 、 极 低 密度 下 的 两 体 化 学 过 程 是 地 球 条 件 下 军 见 甚至 难 
以 实现 的 . 星云 化 学 的 理论 研究 中 ,人 们 需要 设想 出 星云 条 件 下 种 
种 可 能 的 分 子 形成 及 破坏 过 程 . 更 长 远 的 目标 是 ,在 综合 分 析 的 基 
础 上 提出 星云 中 错 综 交 杂 的 化 学 反应 网 络 模型 ,并 期 望 能 通过 大 
规模 的 计算 ,模拟 出 星云 的 化 学 演化 ,最 终 得 出 物理 、 化 学 条 件 不 
同 的 星云 在 演化 的 不 同 阶段 中 每 种 天 文 分 子 的 理论 丰 度 以 与 天 文 
观测 比较 . 

这 些 研 究 需要 精确 知道 在 极 低温 度 、 极 低 密度 这 类 天 文 条 件 
下 有 关 的 化 学 反应 参数 ,诸如 分 子 的 光 解 离 速率 、 自 由 基 或 不 稳定 
分 子 的 气相 反应 速率 系数 以 及 具有 活化 能 势 垒 的 离子 -分 子 反应 
时 反应 截面 的 值 等 等 。 它 向 量子 化 学 ,物理 化 学 ,分子 束 化 学 反应 
动力 学 提出 了 一 大 堆 理论 和 实验 的 课题 ， 推 动 了 有 关 的 理论 和 实 
验 工作 . 近年 来 已 经 用 了 多 种 化 学 反应 动力 学 的 手段 ,对 星际 物质 
中 最 容易 发 生 的 所 谓 放 热 的 离子 -分 子 反应 进行 从 室温 直到 2 K 
低温 的 实验 研究 ,测量 其 反应 参数 ， 其 中 包括 低温 喷嘴 技术 、 选 定 
离子 流动 管 方法 、 低 压 离子 阱 方法 (如 离子 回旋 共振 、 潘 宁 阱 、 导 束 
射频 阱 ) 等 各 种 近年 来 新 发 展 的 方法 . 

星际 条 件 下 还 有 一 种 离子 -分 子 辐射 缔 合 过 程 , 它 的 速率 系数 
的 值 遍及 10 个 量 级 范围 ， 一 般 随 温度 的 减少 .反应 物 的 增 大 及 生 


第 一 章 ж е 49 





成 物 键 能 的 增加 而 增 大 .室温 下 反应 往往 太 慢 以 致 很 难 用 通常 的 
技术 测量 .20 世纪 90 年 代 以 来 已 经 开始 用 一 些 离子 阱 实验 去 测 
其 离子 -分 子 辐 射 缔 合 的 速率 系数 ,有 些 极端 灵敏 的 实验 可 以 达到 
1075 ст? *s^BLT. 

从 天 文 观测 可 以 得 到 地 球 实验 室 无 法 提供 的 化 学 知识 . 例如 ， 
超新星 1987A 就 是 一 个 百年 不 遇 的 宇宙 化 学 实验 室 ,通过 对 它 的 
化 学 成 分 演化 的 连续 监测 可 以 检验 现 有 的 星际 化 学 理论 . 例如 ,人 
们 已 经 发 现 原先 对 于 CO 的 产生 机 制 的 看 法 不 足以 解释 观测 到 的 
EREE. 

在 本 节 的 最 后 ,我 们 还 必须 提 到 碳 60, 它 是 富 勒 烯 
(buckminster fullerene) 的 一 种 ,俗称 足球 碳 或 巴 基 球 C%.20]， 当 谈 
到 天 文 对 化 学 ,物理 学 的 推动 时 ,如 果 忘 记 介绍 碳 60 的 发 现 ,会 是 
一 个 令 人 遗憾 的 朴 漏 ， 碳 60 是 碳 的 第 三 种 同 素 异 构 体 ,分子 结构 
相当 于 把 60 个 碳 原子 放 到 足球 的 每 一 个 五 边 形 和 六 边 形 的 角 上 ， 
形成 一 个 化 学 上 很 稳定 的 笼子 状 结构 ， 由 于 它 在 科学 上 的 深远 意 
义 一 一 不 仅 在 化 学 、 物 理学 上 是 极 重要 的 突破 ,而 且 在 材料 科学 上 
(如 超 导 材 料 、 纳 米 材料 ) 也 因为 富 勒 烯 家 族 的 一 系列 令 人 瞩目 的 
特性 ,使 原子 团 簇 的 研究 进入 一 个 新 阶段 一 一 它 的 主要 发 现 者 Н. 
W. Kroto 被 授予 1996 年 度 诺 贝尔 化 学 奖 . 

很 早 就 对 碳 链 分 子 感 兴趣 的 Kroto 在 1974 年 用 微波 波谱 仪 
测量 了 他 的 小 组 制备 的 HCsN 样品 的 谱 线 频率 . 那 时 ,已 经 在 星云 
中 检测 到 HCN , Kroto 便 申请 用 射电 望远镜 寻找 天 文 HC,;N. 
1975 年 他 按照 测定 的 频率 在 人 马 座 B2 中 顺利 地 找到 它 的 谱 线 . 
接着 他 猜想 或 许 天 上 还 有 HCN 分 子 , 于 是 又 设计 在 实验 室 中 制 
备 出 样品 并 测量 出 谱 线 频率 .， 果然 ,1977 年 在 金牛 座 一 个 暗 星云 
中 找到 了 这 种 具有 长 碳 链 分 子 的 弱 谱 线 . 显然 ,下 一 个 候选 者 应 该 
是 碳 链 更 长 的 HCsN. 由 于 合成 HON 是 一 项 令 人 望而却步 的 工 
作 , 因 此 他 的 小 组 用 外 推 的 办 法 计算 出 频率 的 理论 值 ,出 乎 意料 地 
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是 竟然 不 久 便 顺 利 地 在 星云 中 检测 到 了 HCN. 

众多 的 长 碳 链 天 文 分 子 激 发 了 Kroto 的 强烈 兴趣 ,Kroto 希 
望 探索 这 些 长 链 分 子 为 什么 在 星际 介质 中 出 现 , 它 们 的 源 在 何 处 . 
到 了 80 年 代 初 ,他 逐渐 认定 ,通常 的 离子 -分 子 反 应 不 能 解释 碳 链 
分 子 的 起 源 ， 而 富 碳 的 红 巨 星 IRC 十 10216 喷发 出 大 量 尘 粒 和 碳 
链 的 事实 似乎 暗示 着 它 可 能 涉及 某 种 尘 粒 和 碳 链 共生 的 化 学 ， 
1985 年 ,他 想到 用 激光 气 化 石墨 地 产生 碳 原子 团 入 的 实验 来 模拟 
碳 星 大 气 的 化 学 过 程 并 产生 长 碳 链 分 子 ， 这 个 实验 证 实 了 红 巨 星 
中 的 化 学 过 程 可 能 是 星际 碳 链 产生 的 原因 . 也 正 是 在 这 个 实验 中 ， 
他 的 小 组 作出 了 导致 后 来 获得 诺 贝 尔 奖 的 发 现 . 质谱 分 析 显 示 出 ， 
在 汽化 的 等 离子 体 中 能 自发 地 形成 稳定 的 纯 碳 原子 团 徐 Ceo. 当时 
研究 碳 原子 团 徐 的 不 止 一 家 ,Kroto 成 功 的 关键 ,或 者 说 他 的 贡 
献 ,在 于 他 的 5 人 小 组 经 过 几 天 认真 的 苦 苦 思索 想到 了 封闭 的 鸡 
笼 式 分 子 模型 ,Kroto 甚至 联想 到 Buckminster Fuller 设计 的 圆 顶 
建筑 .接着 ,在 一 夜 之 间 几 个 人 同时 想到 它 是 若干 五 边 形 和 六 边 形 
构成 的 足球 型 的 多 面体 ， 以 后 ,为 了 证 实 这 个 推测 ,又 狗 而 不 含 地 
用 了 5 年 的 时 间 去 制备 足够 的 样品 ， 最 终 用 说 服 力 极 强 的 核磁 共 
振 化 学 位 移 谱 方法 对 纯 碳 13 同位 素 做 成 的 足球 碳 的 笼 状 结构 作 
成 了 判决 性 的 结论 . 

这 是 一 个 由 分 子 天 文 研究 触发 的 戏剧 性 的 结局 ， 正 像 Kroto 
在 1992 年 所 说 的 ,所 有 这 一 切 一 一 一 个 激动 人 心 的 .化 学 和 材料 
科学 (现在 看 来 似乎 还 应 该 加 上 物理 学 和 天 文学 ,作者 注 ) 上 具有 
战略 重要 性 的 新 领域 的 发 现 一 一 全 部 都 是 被 科学 家 对 “ 碳 链 在 宇 
窗 空间 及 恒星 中 的 起 源 以 及 它 所 扮演 的 角色 ”这 个 基础 问题 着 魔 
般 的 迷恋 激发 起 来 的 . 

从 更 广 的 角度 看 ,分 子 天 体 物 理学 还 和 宇宙 起 源 以 及 生命 起 
源 这 些 自然 科学 基本 问题 有 密切 的 联系 ， 自 大 爆炸 后 的 复合 时 代 
产生 宇宙 中 第 一 个 分 子 起 ,分 子 就 在 星云 和 恒星 的 演化 中 扮演 着 
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重要 角色 . 我 们 也 介绍 过 ,作为 大 爆炸 残余 辐射 的 微波 背景 辐射 的 
第 一 个 观测 证 据 就 是 由 CN 分 子 谱 线 观测 给 出 的 . 

对 于 生命 起 源 问 题 ,我 们 可 以 说 ,任何 一 种 宇宙 生命 起 源 学 说 
都 不 能 不 以 星际 有 机 分 子 大 量 存在 这 个 基本 事实 作为 前 提 ，1969 
年 曾 在 坠落 于 澳大利亚 墨 奇 森 的 一 个 陨石 中 找到 过 非 地球 起 源 的 
氨基 酸 . 天 文学 家 当然 希望 能 在 分 子 云 中 也 发 现 类 似 的 “生命 前 物 
JR”. 1978 年 即 已 在 实验 室 中 测定 了 氨基 酸 的 微波 谱 线 ,并 在 此 基 
础 上 ,用 过 多 座高 水 平 的 射电 望远镜 在 各 类 分 子 云 中 广泛 搜索 . 自 
那 时 起 ,在 星云 中 搜寻 氨基 酸 的 努力 一 直 没 有 间断 过 ,至 今 仍 是 分 
子 天 体 物 理学 中 的 前 沿 课题 . 事实 上 ,在 人 马 座 B2 中 已 经 检测 到 
其 静止 频率 与 实验 室 得 到 的 甘氨酸 (NH:CH:COOH) 频 率 匹 配 的 
谱 线 , 它 有 可 能 就 是 来 自 星云 中 的 甘氨酸 5s9. 1996 年 Snyder 等 也 
已 经 用 干涉 仪 天 线 阵 在 人 马 座 B2(LMH) 源 中 检测 到 CH;COOH 
(醋酸 )[9]， 它 的 重要 意义 在 于 它 能 够 和 NHZ 通过 两 体 合 成 而 构 
成 最 简单 的 氨基 酸 一 一 甘氨酸 .由 于 人 马 座 B2 星云 与 形成 太阳 
系 的 原始 星云 非常 相似 ,人 们 猜测 45 亿 年 前 形成 太阳 系 的 星云 中 
也 可 能 存在 氨 分 子 和 醋酸 分 子 , 并 发 生 反应 而 生成 氨基 酸 . 今后 任 
何 天 文 氨基 酸 方面 的 发 现 无 疑 将 会 为 宇宙 中 原始 生命 的 早期 演化 
提供 基本 的 信息 ， 它 的 深远 意义 是 可 以 预想 得 到 的 . 

分 子 天 体 物 理学 作为 交叉 学 科 所 具有 的 特点 ,使 研究 者 不 得 
不 同时 涉猎 多 种 学 科 , 并 且 经 常 要 从 不 同 的 学 科 角 度 进 行 探 讨 , E 
也 告诉 我 们 ,为 什么 多 学 科 的 协同 研究 常常 是 高 效率 的 和 必要 的 ， 
充分 认识 这 个 特点 ,无论 在 学 习 这 门 科学 还 是 在 进行 有 关 的 科学 
研究 时 ,都 是 非常 重要 的 . 
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第 二 章 ”天 文 分 子 谱 线 的 物理 基础 


$2.1 分 子 能 级 和 谱 线 概述 


天 文 观测 直接 得 到 的 是 星际 分 子 的 谱 线 ， 由 于 分 子 系统 的 复 
杂 性 ,内 部 的 各 种 相互 作用 使 谱 线 呈现 多 种 类 型 ,其 中 落 在 厘米 、 
毫米 和 亚 毫米 波段 的 几 种 类 型 对 于 分 子 天 体 物 理学 家 来 讲 是 特别 
有 兴趣 的 ,它们 是 : 

1. 转动 能 级 (HO ,CO ,SiO) 

2. A 双重 能 级 (OH,CH) 

3. K 双重 能 级 (H:CO  H;CS) 

4. 反 演 能 级 (NH;) 

括号 中 举 出 具有 这 种 能 级 的 分 子 的 实例 . 

如 果 分 子 中 的 某 些 原子 具有 不 为 零 的 核 自 旋 In, 则 上 述 能 级 
中 还 含有 自 旋 造成 的 超 精细 结构 ， 

分 子 光谱 学 在 实验 和 理论 方面 都 已 有 相当 成 熟 和 系统 的 研究 
工作 ,特别 是 射电 波段 波谱 学 的 理论 和 实验 研究 已 经 提供 了 相当 
详尽 的 各 种 分 子 微波 谱 线 的 频率 表 , 可 以 帮助 天 文 谱 线 的 认证 工 
fE. 但 天 体 物理 研究 远 不 是 仅 限于 简单 的 查 对 ， 我 们 需要 了 解 各 
种 能 级 的 物理 特性 ,因为 这 些 特 性 对 天 体 物 理 过 程 有 基本 的 影响 . 
另外 ,目前 还 有 不 少 天 文 谱 线 (如 复杂 分 子 的 谱 线 、 离 子 分 子 的 谱 
线 , 以 及 处 于 激发 态 的 分 子 的 微波 跃迁 所 产生 的 谱 线 等 ) 还 缺乏 实 
验 室 数据 ， 这 些 问 题 都 需要 对 分 子 能 级 理论 有 基本 的 了 解 ， 本 章 
将 介绍 分 子 能 级 和 谱 线 的 基本 知识 ,以 天 文 上 感 兴趣 的 能 级 和 谱 
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线 为 重点 ， 进 一 步 的 知识 可 在 本 章 的 参考 资料 中 找到 . 

为 了 对 分 子 能 级 的 总 体 情 况 有 一 个 粗略 的 了 解 ,下 面 先 概略 
地 谈 一 谈 分 子 的 能 级 情况 、 分 子 能 级 远 比 原子 能 级 复杂 ， 我们 知 
道 , 原 子 的 总 能 量 由 下 列 各 部 分 组 成 :首先 是 核 外 电子 的 能 量 一 一 
包括 各 个 电子 的 动能 以 及 电子 与 核 之 间 及 各 个 电子 之 间 的 相互 作 
用 势能 (这 些 是 主要 的 ); 然 后 是 电子 自 旋 磁 矩 和 轨道 磁 矩 间 的 相 
互 作用 造成 的 能 级 精细 结构 ;最 后 还 有 原子 核磁 矩 和 电 四 极 矩 造 
成 的 能 级 超 精 细 结 构 . 

分 子 能 级 的 复杂 性 不 仅 是 由 于 电子 不 再 是 在 单个 核 所 产生 的 
有 心力 场 中 ,而 是 在 若干 个 原子 核 所 产生 的 总 的 库仑 力 场 中 运动 ， 
从 而 大 大 地 增加 了 计算 的 困难 ;而 且 还 由 于 各 个 核 之 间 可 以 产生 
振动 ,整个 分 子 还 可 以 绕 其 质心 转动 ,使 能 级 构造 更 加 复杂 . 

分 子 总 能 量 主要 由 以 下 几 部 分 组 成 : 

(1) 各 个 电子 的 动能 Te， 

(2) 各 个 电子 之 间 的 库仑 势能 V。， 

(3) 各 个 电子 与 各 个 核 之 间 的 库仑 势能 Va, 

(4) 各 个 核 之 间 的 库仑 势能 Vvn， 

(5) 各 个 核 的 动能 TN， 

《6) 各 电子 的 自 旋 磁 矩 和 轨道 磁 矩 间 的 相互 作用 能 ， 

(7) 各 核 自 旋 磁 矩 与 电子 磁 矩 间 的 相互 作用 能 . 

其 中 (1)、(2)、(3) 三 项 能 量 之 和 构成 分 子 的 电子 能 量 Es. 它 
是 离散 的 ,形成 一 系列 电子 能 级 . 每 个 能 级 的 能 量 值 还 与 各 个 核 的 
瞬时 位 置 坐标 ( 即 分 子 中 核 的 几何 构 形 ) 有 关 ， 由 于 后 面 将 要 讲 到 
的 原因 ,人 们 把 E* 和 第 (4) 项 Vww( 它 也 是 核 的 几何 构 形 的 函数 ) 
合 纤 一 起 称 为 等 效 势能 曲线 (或 等 效 势 能 曲面 ,下 同 ). 车 势能 曲线 
能 够 在 某 个 核 的 几何 构 形 下 达到 极 小 值 E., 则 E. 就 规定 为 相应 
的 电子 能 级 的 值 . 各 电子 能 级 间 的 间隔 较 大 ,它们 之 间 的 路 迁 一 般 
对 应 于 电磁 波 的 紫外 或 可 见 光 波段 . 
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BOR T 是 各 个 核 的 动能 之 和 ， 可 以 把 TN 看 成 是 整个 分 
子 质心 运动 的 动能 与 各 个 核 相对 于 质心 运动 的 动能 这 两 部 分 合成 
的 ， 前 一 部 分 不 需要 考虑 ,后 一 部 分 动能 又 可 分 解 为 核 (在 等 效 执 
能 场 中 运动 ) 的 振动 能 Ew 与 核 (围绕 分 子 质心 转动 ) 的 转动 能 
Eo (注意 :本 书 中 “ 核 的 转动 能 ” 均 指 整个 分 子 构 形 中 各 个 核 绕 质 
心 的 转动 能 量 ,不 要 与 “ 核 自 旋 ” 相 混 . ) 

振动 能 级 和 转动 能 级 也 都 是 离散 的 .振动 能 级 之 间 的 间隔 比 
电子 能 级 小 ,一 般 相当 于 红外 的 跃迁 转动 能 级 间 的 间隔 更 小 ,一 
般 对 应 于 远 红外 、 亚 毫米 波 、 上 毫米 波 和 厘米 波 的 跃迁 . 而 且 ,对 于 不 
同 的 分 子 结构 (如 线 型 分 子 . 对 称 陀螺 分 子 等 ) 还 要 分 别 讨论 ， 

第 (6) 项 造成 电子 能 级 的 精细 结构 ， 第 (7? 项 造成 能 级 的 超 精 
细 结 构 . 

综 上 所 述 , 如 果 我 们 暂 不 考虑 (6)、(7) 二 项 , 则 大 多 数 情 况 下 ， 
可 以 近似 把 分 子 的 总 能 基 EE 看 成 是 电子 能 量 E.《 包 括 (1)、(2)、 
(3) 和 (4) 四 项 ) , 核 的 振动 能 量 Eww 和 核 的 转动 能 量 Ew 三 者 之 和 : 

Е = Е. + Ew + Ew 
而 且 一 般 情 况 下 ,有 
电子 能 级 间隔 六 振动 能 级 间隔 六 转动 能 级 间隔 

这 一 点 很 重要 , 它 形成 分 子 能 级 和 光谱 的 基本 特征 ,并 使 分 子 光谱 
的 分 析 有 规 可 循 ,相对 地 减 小 了 复杂 性 . 

实际 上 ,上 述 几 种 运动 之 间 并 不 是 独立 的 ,例如 振动 运动 会 对 
转动 运动 产生 影响 .但 我 们 可 以 先 把 分 子 能 量 的 各 部 分 分 开 讨 论 ， 
得 出 近似 结果 ,然后 再 考虑 各 种 运动 之 间 的 相互 影响 ,用 它们 作为 
高 次 效应 来 修正 . 


60 分 子 天 体 物 理学 基础 





$2.2 Жү. 
Born-Oppenheimer 近似 


在 讨论 分 子 的 薛 定 刘 方 程 之 前 , 先 回顾 一 下 原子 的 薛 定 刘 方 
程 是 有 帮助 的 . 

1. SURCT- RIS 2188 THREIN E 

这 是 一 个 原子 核 和 一 个 核 外 电子 组 成 的 二 粒子 系统 ,电子 质 
TN me, 电 荷 为 一 <, 原子 核 质 量 为 mw, 电 荷 为 十 Ze, 核 和 电子 绕 
共同 的 质心 转动 ， 量 子 力 学 中 已 经 证 明 , 只 须 把 m. 换 成 约 化 质量 
k, 便 可 等 效 于 一 个 粒子 在 中 心 库仑 场 中 的 运动 ， 若 不 考虑 电子 自 
旋 、 核 自 旋 和 相对 论 效应 , 则 哈密 顿 算 符 只 有 两 项 : 

g=- Ëy Ze 
2н 


z 
其 中 右边 第 一 项 相当 于 质量 为 wk 的 粒子 的 动能 ,第 二 项 为 体系 的 
势能 V(z,y,z)， 对 于 氢 原 子 (Z=1), 有 

У(=х,у,2) = V(r) =— £ 


BARTH EINEN: 


(2.2.1) 


2 r 
2. & T.J T WJ És E B r E 
现在 是 NN 个 电子 绕 一 个 核 (质量 为 mN, 电 荷 为 十 Ze) 运 动 , 属 
于 多 体 问 题 ， 如 认为 核 的 质量 很 大 ,可 看 做 是 不 动 的 ,而 且 仍旧 不 
考虑 电子 和 核 的 自 旋 , 则 体系 的 哈密 顿 量 Н 可 写 为 


N à: N Ze 2 

H 2i > ^ +> m (2.2.2) 
其 中 ,第 一 项 是 各 个 电子 的 动能 ,第 二 项 为 各 电子 在 核 的 中 心 库仑 
场 中 的 势能 ,第 三 项 为 各 个 电子 之 间 的 相互 作用 势能 . 
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由 于 第 三 项 的 出 现 造 成 数学 上 的 困难 ,这 种 问题 一 般 无 分 析 
解 ,只 能 用 各 种 近似 方法 或 求 数值 解 . 

3. JT HERE STRE 

分 子 和 原子 相 比 ,基本 的 差别 是 ,分 子 中 的 原子 核 不 止 一 个 . 
所 以 其 哈密 顿 算 符 Н 更 复杂 ， 我 们 先 考虑 分 子 总 能 量 中 的 主要 
项 , 即 : 核 的 动能 TN, 电 子 的 动能 T., 核 与 核 之 间 、 核 与 电子 之 间 
以 及 电子 与 电子 之 间 的 势能 Vww 十 Vne 十 Ve 此 外 的 各 个 电子 自 旋 
磁 矩 和 各 个 轨道 磁 矩 之 间 的 相互 作用 能 、 核 磁 矩 与 上 述 各 磁 矩 间 
的 相互 作用 能 等 等 (这 些 对 星际 分 子 问题 都 是 重要 的 ), 都 暂时 忽 
略 不 计 , 待 下 一 步 再 作为 微 扰 处 理 . тенти 

Н = Ту + Т. + Vu + Vu Ve 


Ld h: ZZ 
D ama Vi 22m. V + 24 TR. R] 


so t РЭ каг: + (2.2.3) 


其 中 各 符号 的 意义 分 别 是 :mw 为 第 a 个 核 的 质量 ,Z。e 为 第 a 个 
核 的 电荷 ,Re、rj 分 别 为 第 a 个 核 及 第 ;个 电子 的 位 置 坐标 ,一 般 
取 分 子 质心 为 坐标 原点 ,Z, 对 N 个 核 求 和 , > 对 ”个 电子 求 
m. 

Ar T SEE EIS (2. 2. 3) 式 代入 

HY = EV (2.2.4) 

构成 ,其 中 Ww — WO ur) — VG, m Rnt Ta). 
这 是 一 个 3N 十 3n 维 的 二 阶 偏 微分 方程 . 虽然 在 哈密 顿 量 A 中 已 
经 忽略 了 相对 来 讲 能 量 较 小 的 项 ,但 是 数学 上 仍 极 复杂 ,一 般 只 能 
采用 各 种 近似 方法 处 理 . 

4. Born-Oppenheimer 近似 

Born-Oppenheimer 近似 是 一 种 常用 的 近似 . 它 的 主要 思路 是 
把 电子 的 运动 和 核 的 运动 分 离开 来 考虑 ,忽略 它们 之 间 的 相互 影 
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响 , 以 便 分 别 计算 ,从 而 使 问题 大 大 简化 . 

这 种 处 理 方法 在 物理 上 的 基本 根据 是 :由 于 核 的 质量 远大 于 
电子 质量 ,在 分 子 质心 坐标 中 核 的 运动 远 比 电子 的 运动 慢 . 因此 ， 
当 计 算 电子 的 运动 时 ,可 以 近似 地 认为 核 是 静止 的 ,而 把 核 的 运动 
所 产生 的 影响 忽略 . 这 样 ,电子 的 运动 状态 更 .(r,R) 和 相应 的 电子 
ВЕЖ E" GO (包括 电子 的 势能 和 动能 ) 便 只 依赖 于 各 个 核 的 瞬时 
位 置 ,而 与 核 的 运动 无 关 . 我 们 把 各 个 核 的 瞬时 位 置 R. 简写 为 R， 
它 以 参量 的 形式 出 现在 电子 的 波 函数 更 (~,R) 中 ， 对 每 一 组 给 定 
的 核 的 瞬时 位 置 R, 分 子 具 有 若干 个 离散 的 电子 能 基 值 E! GO ,对 
应 着 分 子 的 不 同 的 电子 态 . 注意, 对 于 不 同 的 电子 态 ,E"(R) 对 R 
的 依赖 关系 是 不 同 的 . 

另 一 方面 , 当 考 虑 核 的 位 置 R 的 改变 ( 即 核 的 运动 ) 时 ,同样 
地 由 于 电子 运动 远 比 核 快 ,我 们 仍然 不 必 把 核 的 运动 和 电子 运动 
同时 计算 ,而 只 须 考虑 电子 在 每 一 种 核 的 瞬时 位 置 下 运动 的 平均 
效果 , 即 直 接 计算 出 对 应 每 种 核 的 瞬时 位 置 的 电子 能 量 值 ,再 考虑 
它 对 核 的 位 置 改变 的 影响 ， 容 易 看 出 , 当 核 的 位 置 改变 时 ,不 仅 需 
要 为 反抗 原子 核 之 间 的 斥 力 而 做 功 , 还 需要 为 相应 地 改变 电子 能 
量 而 做 功 . 换言之 ,电子 能 量 E"(R) 与 原子 核 的 库仑 势能 Vnw(R) 
之 和 起 着 使 原子 核 做 振动 运动 的 等 效 势能 的 作用 . 图 2.1( 见 下 
页 ) 给 出 两 个 等 效 势能 的 例子 . 

下 面 ,我 们 定量 地 考察 上 述 简 化 的 物理 考虑 怎样 在 量子 力学 
的 计算 中 体现 出 来 . 

既然 核 的 运动 与 电子 运动 无 关 , 整 个 分 子 的 波 函 数 更 (R,r) 
便 可 以 写 为 核 的 波 函 数 A. 与 电子 波 函 数 W. 的 乘积 : 

V(r,R) = YCR) * V.G,R) 
XE Yr RPH R 是 以 参量 的 形式 出 现 ,表示 W, 所 对 应 的 各 
个 核 的 瞬时 位 置 ( 即 核 的 瞬时 几何 构 形 ). 
先 把 PNR) * V.G,RYRAAZIHT EE SII ERO. 2. 4) 式 ,有 
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14(28)+14(28) 


0 2 4 6 8 10 
R/10 "cm 


(a)Lis 分 子 在 不 同 电子 态 的 势能 曲线 ,等 效 势 能 为 Ee(R) 十 YNN(CR) 
GO Bi R. S. Mulliken, Rev. Mod. Phys,1932,4:1. ) 
-0.0 


*—* SCF 
“= CASSCF 


-02| - MRO 





(b з 种 从 头 计算 法 算出 的 SIS 分 子 电子 态 X 122 з 条 势能 曲线 
( 取 自 Li Shouzhong et al,Chem. Phys. Letters, 1988,151:403) 


图 2. 1 两 个 等 效 势能 的 例子 (图 中 的 横 坐 标 R 都 代表 分 子 中 两 个 原子 核 的 距离 ) 


五 (YN(R) ° V.G,R)) = E(Yn(R) + W.(r,R)) 
按 (2. 2.3) 式 , 它 即 是 


64 分 子 天 体 物 理学 基础 





A k: 
2 > pm V CE КОМН) — > 25, VF. CROWD) 


+ (Vyn + Vy + VS) GF G,R)VAQGOD) = ECES(G)WV.G,R)) 
(2. 2.5) 
左边 第 一 项 V2(W.(r,R)Wn(R)) 中 ,V。 是 对 核 的 坐标 К. Ж 
分 .由 于 V. 中 也 含有 R。, 故 对 每 一 个 R. 都 有 
МОРАЛ) = V, VI. + 2V VN VY. + Wn VIV. 
Born-Oppenheimer 近似 中 ,认为 V.z. УУ, 很 小 ， 物 理 意 义 就 
是 核 的 运动 对 电子 状态 .(r,R) 影 响 不 大 .换言之 ,电子 状态 Y. 
Cr FORE R 的 变化 很 慢 , 以 致 V。w. 和 Vi 都 可 以 忽略 不 计 ， 在 这 
个 近似 条 件 下 , (2. 2. 5) 式 左边 第 一 项 可 用 下 式 简化 : 
Уу) ~ V, VIVN (2. 2. 6) 
对 (2. 2. 5) 式 左边 第 二 项 , 因 Ww(R) 不 依赖 电子 坐标 x, 故 有 
УУ, G RVN(R)) = WN(R) VE, R) (2.2.7) 
把 (2. 2. 6), (2. 2.7) 式 代入 (2. 2.5) 式 ,方程 简化 为 


ГА ex zv) + Уму + wl US E vw] 


2 
+ (Vx + И) = ЕМА (2.2.8) 
改写 得 : 
-V+ Van [| — 5) Ëv 
TVs v.J v. |s = Ev.v. (2. 2.9) 
现在 再 定义 一 个 哈密 顿 算 符 A., FORE СЕРЕНА ЛИГЕ 
下 ,各 个 电子 的 动能 和 势能 的 总 和 : 
A= D gEV + Vn + Ve (2. 2.10) 


并 且 认 为 V, 满足 方程 
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H.V.G,R) = E*(OW.G,R) (2.2.11) 
此 处 注意 Н. 中 含有 R 作为 参 变量 ( 它 来 源 于 Vs — D 24 R Á 
同时 ,E"(R)、W.(r,R) 均 随 之 变化 . 
利用 (2. 2.9)、(2. 2. 10), (2. 2.11) 式 ,我 们 便 把 解 (2. 2. 5) 式 
这 个 数学 上 极 复 杂 的 问题 变 为 解 下 列 两 个 相对 简单 的 子 问题 : 
(1) 求 解 
H.V.(r,R) = E*"(R)V.G,R) (2.2.11) 
即 





[> = у; ЭЭЗИ уса с) 

= Еу, (2. 2.12) 
ЖЕН Peoro or PORED TH E PIRE , ЕСК) H h 
子 能 量 ， 从 (2. 2.10) 和 (2. 2.12) 式 可 知 ECO ufi FH Zh fe 
T. 电 子 之 间 的 势能 Ve, 电 子 与 核 的 势能 we, 它 们 都 依赖 于 分 子 
中 核 的 (瞬时 的 ) 几 何 组 态 . 这 是 因为 R 不 同时 ,电子 所 受 的 库仑 
力 场 不 同 , 故 相应 的 状态 和 能 量 也 不 同 . 

(2) 求 出 E" (CR) 后 ,把 (2. 2.12) 式 代入 (2. 2.9) 式 ,有 


2 
v EE > Е Viv.) + VNNYN + VE Yn — YEY = 0 
或 








v|- 去 Yo 十 本 一 Е), = o 
因 更 .天 0 
故 有 

[— z-vi + Ую + E ЕЈ ы = 0 (2.2.13) 
Bn 





2 
[- Zi E vi V ao + ЕЮ ]esao = Evo 
2mw. 
(2.2.13) 
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由 此 式 看 出 ,对 于 求 核 的 波 函数 更 N(CR) 而 言 , 在 (2. 2. 13' ) 式 中 , 电 
子 能 量 E" CO 5 VwNCR) 一 起 ,起 着 等 效 势能 的 作用 它 正 是 体现 
了 前 面谈 到 的 物理 解释 以后, 我们 就 称 E" CO +V R) A PIC 
ЗЕ V. (R). 以 上 我 们 所 用 的 R 表示 各 个 核 的 瞬时 位 置 R. 对 多 
原子 分 子 ,描述 核 的 几何 构 形 的 变量 较 多 ,这 时 一 般 把 Ba(CR) 十 
VNN(R) 称 为 势能 曲面 ， 双 原子 分 子 中 ,可 以 把 两 个 原子 的 位 置 坐 
$R Ri R: 归结 为 两 个 原子 的 核 间 距 ， 令 |R, 一 R,| 二 RR, 等 效 势能 便 
"T EON Vac CR) = Vus (R) + E! GO BEL IB] BE. R 变化 的 势能 曲 
线 ,图 2. 1 便 是 一 例 . 

如 果 势 能 曲线 ( 面 ) 有 一 极 小 值 , 它 所 对 应 的 电子 状态 便 是 分 
子 的 一 个 稳定 态 . 如果 势 能 曲线 ( 面 ) 没 有 极 小 值 , 则 对 于 任何 一 种 
核 的 组 态 ,分子 中 的 各 原子 都 是 互相 排斥 ,因而 相应 的 电子 状态 是 
不 稳定 的 . 

Ë $ 2.1 所 述 , 核 的 等 效 势能 ЕСК) УСК ЕВР 
分 子 质 心 的 动能 TNCR) (参看 (2. 2. 13') 式 ) 就 是 分 子 的 总 能 量 E. 
通常 都 把 每 个 电子 运动 状态 的 等 效 势能 曲线 ( 面 ) 的 极 小 值 规定 为 
该 状态 的 电子 能 级 的 能 量 , 用 符号 E. 来 表示 (注意 ,E. 与 ET BUE 
义 不 同 ); 并 且 把 分 子 的 最 低 电 子 态 的 极 小 值 选 做 分 子 能 级 标 度 的 
零点 (这 与 原子 能 级 零点 的 选 法 不 同 ). 对 每 一 电子 状态 , 若 势能 曲 
面 已 由 (2. 2. 12) 式 求 出 , 则 分 子 能 基 E 可 通过 解 方 程 (2. 2. 13018 
H. 我 们 把 EE 超过 E. 的 部 分 看 做 是 核 的 动能 ,包括 平常 所 说 的 分 
子 的 振动 能 Ew 及 转动 能 E. (参看 后 面 图 2. 2). 但 必须 记 住 , 核 振 
动 的 势能 (等 效 势能 !) 中 的 一 部 分 ( 即 E*) 本 来 就 是 电子 能 量 . 

至 此 , 解 方程 (2. 2. 1) 式 的 问题 变 为 解 方程 (2. 2. 12) 式 和 解 方 
程 (2. 2. 13' ) 式 两 个 子 问 题 ， 下 一 步 我 们 会 看 到 ,在 一 定 条 件 下 波 
函数 下 N(R) 还 可 分 解 为 核 的 振动 波 函 数 和 核 的 转动 波 函数 两 个 
相互 独立 的 部 分 . 相应 地 , 核 的 动能 也 将 分 为 振动 能 和 转动 能 两 部 
分 相 加 ( 见 S 2.4)， 即 
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Vy Vi ° Fras (E — E) = Ea + Еш 
这 样 我 们 得 到 ,在 不 计 电 子 自 旋 磁 矩 和 轨道 磁 矩 以 及 核 自 旋 磁 矩 
的 影响 时 ,可 以 在 Born-Oppenheimer 近似 条 件 下 ,认为 
P = Y. + V... * Yo (2.2.14) 
E = E, + Ew + Еш (2.2.15) 

即 可 以 把 电子 运动 .振动 .转动 分 开 讨论 . 

实际 上 ,电子 运动 .振动 .转动 之 间 是 存在 着 相互 影响 的 . 
Born-Oppenheimer 近似 未 考虑 这 些 相互 影响 ,可 视 为 是 一 种 零 级 
近似 ,在 此 基础 上 再 考虑 上 述 相互 影响 加 以 修正 . 这 些 问题 今后 将 
在 适当 的 章节 中 分 别 进行 讨论 . 

KERR, EWF A EDE DE 因此, 分子 的 能 级 
图 可 示 为 如 图 2.2( 见 下 页 ), 其 中 用 wv 标记 的 为 振动 能 级 ,用 J tE 
记 的 为 转动 能 级 . 即 每 个 电子 运动 状态 中 ,可 以 有 一 系列 离散 的 振 
动 状态 ;对 每 个 振动 状态 ,又 可 以 有 一 系列 离散 的 转动 状态 . 

这 些 能 级 之 间 的 跃迁 产生 分 子 光 谱 , 大 致 有 以 下 三 种 类 型 : 

第 一 种 是 纯 转动 光谱 ， 它 对 应 于 同一 个 电子 能 级 内 的 同一 个 
振动 能 级 中 的 不 同 畦 动能 级 之 间 的 跃迁 ， 换 言 之 ,在 这 类 有 跃迁 中 ， 
分 子 的 电子 状态 和 振动 状态 都 不 改变 ,只 有 转动 状态 发 生 改 变 . 这 
种 谱 线 一 般 落 在 微波 或 远 红 外 波段 . 

第 二 种 是 振 - 转 光谱 . 它 对 应 于 同一 个 电子 能 级 内 的 两 个 不 同 
的 振动 能 级 中 的 各 个 转动 能 级 之 间 的 跃迁 . 在 这 类 路 迁 中 ,分 子 的 
电子 状态 不 变 , 但 振动 状态 发 生 改 变 . 由 于 每 个 振动 能 级 中 都 包含 
有 许多 不 同 的 转动 能 级 ,众多 的 允许 路 迁就 形成 密集 的 带 状 谱 线 ， 
也 叫 振 - 转 光 谱 带 ， 它 的 波长 一 般 落 在 中 、 近 红外 波段 . 

第 三 种 是 电子 振 - 转 光谱 . 它 对 应 于 不 同 的 两 个 电子 能 级 内 的 
各 个 不 同 的 振动 转动 能 级 之 间 的 跃迁 .在 这 类 跃迁 中 ,分 子 在 路 
迁 前 后 的 电子 能 级 、 振 动能 级 和 转动 能 级 都 是 不 同 的 . 由 于 电子 能 
级 之 问 的 能 量 间隔 较 大 ,电子 振 - 转 光谱 线 的 波长 一 般 落 在 紫外 或 
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图 2.2 分 子 的 两 个 电子 能 级 Eco 和 Ee1 的 振动 能 级 和 转动 能 级 的 示意 图 
( 取 自 参考 资料 [1]p. 163) 


可 见 光 波段, 形成 密集 的 带 状 谱 线 . 


$2.3 电子 能 级 和 势能 曲线 


对 电子 能 级 我 们 只 做 简单 讨论 . 分 子 的 不 同 电子 运动 状态 (或 
称 分 子 轨道 ) 之 间 能 量 差 很 大 , 约 与 原子 中 各 电子 状态 间 的 能 量 差 
处 于 同等 量 级 (1 一 20 eV , 即 在 可 见 及 紫外 波段 ). 

我 们 已 把 E*(R) 十 Vxw(R) 的 极 小 值 规定 为 电子 能 级 E. 的 值 ， 
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而 E*(R) 是 (2.2.12) 式 的 本 征 值 ， 由 于 V8 和 V。 不 是 有 心力 场 ， 
所 以 (2. 2. 12) 式 很 难 求解 . 为 此 发 展 了 各 种 近似 算法 ,如 自治 场 方 
法 等 ,可 近似 求解 .还 有 一 种 方法 是 利用 计算 机 对 (2. 2. 12) 式 求 数 
值 解 , 即 量子 化 学 的 “从 头 计 算法 ” 它 可 以 达到 较 高 的 精度 ,近年 
来 已 被 广泛 采用 ,成 为 理论 计算 的 主要 手段 .图 2. 1(b) 已 给 出 一 
例 ,这 里 不 详细 介绍 .但 可 以 指出 ,和 原子 的 电子 能 级 类 似 ,分 子 中 
各 个 不 同 的 电子 态 的 能 量 本 征 值 也 是 离散 的 ,并 且 每 个 能 级 也 可 
以 用 若干 个 具有 特定 物理 意义 的 量子 数 表征 .下 面 以 双 原 子 分 子 
为 例 ,简单 介绍 怎样 用 这 些 量子 数 表征 分 子 的 电子 能 级 . 

原子 光谱 中 , 当 电子 组 态 确定 后 ,在 罗 - 桑 耦合 的 条 件 下 (多 数 
原子 属于 这 种 情形 ) 是 用 s+1Zv 标志 一 个 电子 态 , 按 习惯 称 之 为 
“光谱 项 ”, 其 中 工 .S、J 的 意义 如 下 : 

工 为 电子 的 总 轨道 角 动 量 量 子 数 ,电子 总 轨道 角 动 量 |L|= 
L(L 十 1 万 ,由 每 个 电子 的 轨道 角 动 量 1, RA TURO; 为 电子 标 
5). 

S 为 电子 的 总 自 旋 角 动 量 量子 数 ,电子 总 自 旋 角 动 量 |S|= 
S(S 十 1 六 ,由 每 个 电子 的 自 旋 角 动量 s; 耦合 而 成 . 

J 为 电子 的 总 角 动 量 (包括 电子 自 旋 和 轨道 角 动 量 ,不 包括 核 
В.Н АТ. |JI-JU--D9.J 为 电子 总 角 动 量 


量子 数 , 它 可 取 工 十 S$, 工 十 S 一 1,…, | 一 S| 等 各 个 相差 为 1 的 值 . 
34 L.S.J 取 值 不 同时 ,原子 的 能 量 不 同 ,所 以 用 它们 标志 能 
级 是 很 方便 的 . 


分 子 光谱 沿用 了 类 似 的 方法 . 对 于 双 原 子 分 子 , 它 的 每 个 电子 
在 两 个 核 和 其 它 电子 的 电场 中 运动 ,每 个 电子 有 一 定 的 运动 状态 
(轨道 ), 故 有 相应 的 轨道 角 动量 1;。 各 个 1; 之 间 的 相互 作用 很 强 ， 
耦合 成 工 , 即 电子 的 总 轨道 角 动 量 . 只 是 双 原 子 分 子 中 电子 受到 的 
电场 是 一 个 轴 对 称 电场 ,和 原子 的 有 心力 场 有 所 不 同 . 电场 的 轴 形 
成 空间 的 特定 方向 ,LZ 将 对 此 方向 空间 量子 化 . 即 工 的 沿 轴 场 方 向 
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的 分 量 将 取 值 为 M. FE M, 仅 能 取 M.=L,L— 1, ,— L+1, 
一 工 , 共 (2L 十 1) 个 值 . 这 和 磁场 中 的 空间 量子 化 类 似 . 但 有 一 点 不 
同 , 在 磁场 中 ,不 同 的 Mi 值 , 对 应 不 同 的 能 量 , 故 共有 2L--1 个 能 
量 值 ， 但 在 电场 中 Mz= 工 和 Mz= 一 工 的 能 量 是 一 样 的 , 即 |Azl 
相同 的 态 能 量 相同 ,这 是 由 于 Mi 的 反 号 相当 于 电子 运动 方向 反 
向 ,而 电子 在 电场 中 反 向 运动 时 ,系统 的 能 量 是 不 变 的 ， 所 以 现在 
M. 和 一 Mz 两 个 态 能 量 相同 ,而 |Mz| 不 同 的 态 能 量 不同 ， 在 这 种 
情况 下 ,我 们 不 用 工 ,也 不 用 Mz, 而 改 用 |Mzi | 来 代表 能 级 更 方便 . 
它 起 的 作用 犹如 原子 光谱 中 的 工 ,为 了 和 它 对 应 ,在 分 子 光谱 中 就 
用 希腊 字母 A= | Mi | 来 表示 能 级 ,而 A 取 0,1,2,…,L, 共 工 十 1 
个 正 值 . 

原子 光谱 中 , 当 工 =0,1,2,3,… 时 ,分 别 用 S,P,D,F,… 来 代 
Ж. 在 分 子 光谱 中 沿用 这 个 习惯 ,分 别 用 ,I,A,®,… 来 代表 A= 
0,1,2,3,… 的 各 个 态 ， 注 意 其 中 每 个 态 ( 除 以 外 ) 均 含有 对 应 于 
Mi 二 土 4 的 二 重 简 并 . 

对 于 电子 自 旋 作 如 下 的 处 理 ， 在 分 子 中 ,各 个 电子 自 旋 sj H8 
合成 总 自 旋 角 动量 S, 对 于 4 天 0 的 态 , 由 十 电子 轨道 运动 在 核 间 
轴 方 向 还 将 出 现 一 个 内 磁场 ,S 便 绕 此 磁场 运动 并 保持 它 在 轴 上 
的 投影 值 Ms 万 为 常数 . 为 了 和 前 面 的 处 理 一 致 , 在 分 子 光谱 中 , 令 
= Ms 来 表示 总 自 旋 角 动量 的 投影 量子 数 ， 但 现在 十 Ms 和 一 Ms 
的 能 量 并 不 相同 ,所 以 互 可 以 是 正 值 , 也 可 以 是 负 值 , 即 

5 = М; = 5,5—1,5, 5 +1, 5 
共有 2S 十 1 个 取 值 . (对 A=0 > 5,5 l8 254-1 个 值 所 对 应 的 
能 量 相同 ). 注意! 斜体 的 互 表 示 总 自 旋 角 动量 的 投影 ,不 要 与 代 
Ж 4=0 的 三 态 的 正体 的 三 相 混 ). 

LWS 之 间 磁 相互 作用 使 它们 耦合 成 电子 的 总 角 动 量 ， 在 原 
子 光谱 中 ,志和 S 耦合 的 结果 是 总 角 动 量 ,而 总 角 动 量 量子 数 J 
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取 值 为 
J=L+SL+S — 1,22, |L — S| 
但 在 双 原 子 分 子 光 谱 中 ,由 于 分 子 核 间 轴 的 存在 ,考虑 角 动 量 在 轴 
上 的 投影 相 加 更 有 意义 ， 所 以 当 工 和 5 与 轴 耦 合 很 强 时 ,可 取 其 
投影 值 相 加 , 即 令 
Q= |A+ šI (2.3.1) 
OQ 相当 于 电子 总 角 动 量 在 轴 对 称 场 方向 投影 的 量子 数 ， 当 A0 
时 ,对 给 定 的 4,4 十 互 有 2S 十 1 个 不 同 的 取 值 . 由 于 S 和 4 之 间 
存在 磁 相 互 作用 ( 自 旋 轨道 看 合 ), 4 十 不 同 的 取 值 相当 于 不 同 
的 能 级 , 即 对 同一 个 A, 有 25 十 1 个 子 能 级 ,这 相当 于 原子 光谱 中 
的 精细 结构 ， 当 4=0 时 《 即 三 态 ), 沿 分 子 核 间 轴 方 向 无 磁场 , 量 
子 数 互 无 意义 ， 能 级 也 不 分 裂 为 28 十 1 个 子 能 级 .另外 , 当 A 之 5 
时 ,2 也 有 254-1 个 取 值 . 
对 于 双 原 子 分 子 ,4,S,4 十 王 是 好 量子 数 ,因此 用 下 列 符号 来 
表示 其 电子 能 级 : 
n m (2. 3. 2) 
这 类 似 于 原子 光谱 项 中 用 s+17v 来 表示 电子 能 级 ， 例 如 ,对 于 一 个 
A=2,S=1 的 分 子 状态 ,其 电子 能 级 (包括 自 旋 和 轨道 ) 可 用 下 列 
符号 表示 : 
A,A, 9A, (2.3. 3) 
其 中 人 A 表示 A=2, T fi n AHI {И in] E fats oc £ ETE. 
对 A-LS- fn Wr 4 个 能 级 : 
‘3 ,03 ,3,03 (2. 3. 4) 
大 多 数 双 原子 分 子 的 基 电 子 态 为 '2( 即 ,A=0,S=0), 但 OH 和 
NO 的 基 电子 态 为 : 开 . 
除了 这 些 量 子 数 之 外 ,我 们 还 在 电子 态 ( 或 称 光谱 项 ) 符 号 的 
右上 角 用 一 个 “十 ”或 “一 ”号 来 表示 电子 波 函 数 的 空间 对 称 性 ,如 
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Z'.m 等 .对 双 原 子 分 子 和 线性 多 原子 分 子 来 讲 ,“ 十 ”号 与 “一 ”号 
分 别 表示 当 非 简 并 态 ( 即 三 态 ) 的 电子 本 征 函 数 相对 于 包含 轴 的 
平面 反 演 时 ,保持 或 改变 符号 的 性 质 . 正 号 对 应 的 是 经 过 由 上 述 核 
间 轴 的 平面 反 演 之 后 ,电子 本 征 函数 保持 不 变 的 电子 态 , 写 成 Xt, 
负 号 对 应 的 是 经 由 上 述 平面 反 演 之 后 ,电子 本 征 函 数 改 变 符号 的 
电子 态 ,写成 . 

另外 ,如 果 双 原子 分 子 中 的 两 个 核 具有 相同 的 电荷 数 ( 即 同 核 
分 子 如 "OO ,OO), 则 电子 所 处 的 电场 除 对 称 轴 外 还 有 一 个 对 
称 中 心 , 当 电子 轨道 波 函 数 相 对 于 对 称 中 心 反 演 时 ( 即 所 有 的 电子 
坐标 r 都 用 其 负 值 一 r 代替 时 ), 本 征 函 数 只 能 是 不 变 或 改 号 ,前 
者 对 应 的 为 偶 态 , 后 者 对 应 的 是 奇 态 . 这 种 对 称 性 质 分 别 用 电子 态 
符号 的 右 下 标 g( 偶 态 ) 或 u( 奇 态 ) 来 表示 (来 自 德语 “gerade” 和 
“ungerade”) 如 Z, , E, TL II, 等 . 通常 杂 原 子 核 的 双 原子 分 子 没有 
这 种 g/u 的 反 转 对 称 性 ,但 具有 上 述 的 十 、 一 反射 对 称 性 . 

前 面 说 过 ,分 子 中 的 每 一 个 电子 状态 可 用 一 个 势能 曲线 ( 面 ) 
表示 ,并 且 规 定 了 势能 曲线 的 极 小 值 处 为 相应 的 电子 能 量 值 EL, 
势能 曲线 与 振动 .转动 都 有 关系 ,下 面 对 势 能 曲线 的 某 些 性 质 再 做 
进一步 的 讨论 ， 为 了 简单 ,以 双 原 子 分 子 为 例 , 多 原子 分 子 可 按 此 
推 想 . 

设 某 双 原子 分 子 有 核 A 和 B, HEX |Ra— R| =R, mA 2.3 
AFE). 

容易 肯定 ， 

(1) 平 衡 时 ,两 原子 之 间 吸 引力 与 斥 力 应 互相 平衡 ， 对 一 个 稳 
定 的 分 子 ,势能 曲线 就 有 一 个 极 小 值 ,此 时 E*(R) 十 Vnw(R) 对 R 
的 微 商 为 零 ,就 是 说 ,这 一 点 上 既 无 排斥 力也 无 吸引 力 ， 我 们 称 这 
个 平衡 点 为 Ro 

(2) 当 R 小 于 平衡 距离 且 趋 于 零 时 ,E"(R) 十 Vuw(R)->oo. 此 
时 斥 力 起 主要 作用 ,而 且 越 来 越 强 (否则 两 个 核 将 碰 到 一 起 ). 
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谐振 子 近 似 








图 2.3 双 原 子 分 子 势能 曲线 示意 图 (注意 ,实际 上 基态 分 子 是 处 于 v=0 的 
振动 能 级 上 ,所 以 解 离 能 不 是 D. 而 是 Do=D, 一 Evb(v=0)) 

OE К 大 于 平衡 距离 时 ,在 某 个 范围 内 ,吸引 力 应 起 主要 作 
用 , (这 种 吸引 力 把 两 个 原子 结合 在 一 起 成 为 分 子 ) 所 以 势能 曲线 
的 斜率 是 正 的 . R 进一步 增加 时 ,吸引 力 即 减少 ,然后 逐渐 消失 , 曲 
线 趋 于 水 平 线 , 斜 率 趋 于 零 . 显然 ,Do 为 分 子 的 解 离 能 . 

(4) 在 Ro 附近 ,作为 一 级 近似 可 以 认为 ,势能 曲线 是 一 个 抛物 
线 . 抛物 线形 式 的 势能 对 应 一 个 谐振 子 ,而 谐振 子 的 方程 是 很 易 求 
解 的 ， 对 抛物 线 的 偏离 可 以 作为 高 次 修正 ， 

(5) 由 于 势能 曲线 与 E"(R) 有 关 , 而 E! CR) X5 "E JE RT BE 
个 电子 态 有 关 . 所 以 ,分 子 的 每 个 电子 态 有 其 自己 的 势能 曲线 有 
些 分 子 的 某 些 激发 电子 态 的 势能 曲线 没有 极 小 值 , 相 应 的 分 子 状 
态 是 不 稳定 的 ,如 果 分 子 被 激发 到 这 种 状态 就 将 因原 子 间 的 排斥 
力 而 离 解 . 

如 果 用 量子 化 学 理论 计算 ,能 够 定量 地 求 出 分 子 的 势能 曲线 ,就 
可 以 由 Ro 及 Ro 附近 的 曲线 形状 算出 分 子 的 转动 常数 ,振动 频率 等 重 
要 谱 线 参数 ,以 与 实验 求 得 的 光谱 比较 . 反 过 来 也 可 采用 某 种 带 有 可 
调 参数 的 势能 函 线 , 用 实验 测 得 的 光谱 参数 来 确定 势能 函数 中 的 参 
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数 ， 最 广泛 使 用 的 是 莫 尔 斯 (Morse) 势 能 函数 ( 见 图 2. 40 , 可 表 为 
Ka (R) 





Ro 


(a)Morse 势能 曲线 


V.g/cm 





1.0 


1.5 2.0 2.5 
R/10 "cm 


(b)Hz 分 子 基态 势能 曲线 及 振动 能 级 (虚线 为 Morse 势能 曲线 ) 
图 2.4( 取 自 参考 资料 [2],P. 74) 
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ЕК) + Узы(®Ё) = Va(R) = D.(1 — e-r)? 

(2. 3. 5) 
它 能 满足 上 面 定 性 讨论 中 的 条 件 : (1) 在 核 间距 很 大 时 ,两 个 原子 
间 的 作用 力 为 零 , 即 势能 为 一 常数 (等 于 分 子 的 离 解 能 ). (2.3.5) 
式 中 的 D. 即 为 分 子 的 离 解 能 (相当 于 R 一 co 时 的 相互 作用 能 与 最 
低 势 能 之 差 ). (2) 在 R 很 小 时 , 斥 力 起 主要 作用 , 且 越 来 越 强 . 
《3) 在 平衡 位 置 上 , 斥 力 与 引力 平衡 ,势能 最 小 ， 式 中 的 Re 即 核 之 
TRIP 8 EE , (R— RO ABUSE Va CR) 8 Dio? CR R)? 恰 为 线性 谐 
振子 时 的 抛物 线形 状 的 势能 曲线 (e 是 依赖 分 子 中 电子 态 的 一 个 
常数 ). 


$2.4 ”振动 与 转动 的 分 离 


HE $ 2.2 的 最 后 部 分 说 过 , 核 的 波 函 数 Wa 可 以 用 振动 波 函 数 
和 转动 波 函数 的 乘积 更 se。 平 表示 ,这 一 节 中 具体 说 明 这 个 问 
题 ， 仍 以 双 原 子 分 子 为 例 . 
双 原 子 分 子 的 原子 核 有 两 个 ,在 Born-Oppenheimer 近似 下 ， 
WJ ER CURE E BE E 1977 RE C2. 2. 13' ) 式 
Ну = Ey (2.4.1) 
其 中 


ñ -[- E 





= Ze, 
vt - Evi) [Pa Ro + т) 
(2. 4.2) 
角 标 1,2 分 别 表示 是 第 1,2 个 原子 的 物理 量 ， 式 中 右边 后 两 项 


[ево р ] 就 是 这 个 双 原 子 分 子 的 等 效 势能 


Va (y R2 ,2Z1,2; 分 别 为 两 个 核 的 电荷 数 . 
在 经 典 力学 中 ,质点 组 的 运动 可 以 视 为 总 质量 的 质心 运动 与 





2mn1 
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约 化 质量 相对 于 质心 运动 之 和 . 在 量子 力学 中 也 有 类 似 的 处 理 : 现 
引进 核 的 质心 坐标 R 及 核 的 相对 坐标 г: 








; ; my Ri d-my;R; 
R—zid yj zk ma Ea (2.4.3) 
r=zi+yj+zk=R,—R, (2.4.4) 


(注意 :本 小 节 中 以 及 后 面 的 + 都 是 表示 核 的 相对 坐标 ,而 不 是 如 
8 2. 2 中 那样 表示 电子 坐标 . ) 
"IVA HEB СП FREIER Cl T- 7126 972 90 





lo, lg.l lo: 
me a Vim Viet? (2.4.5) 
Xm. 
mn 二 mni 十 mns 〈 核 的 总 质量 ) 
= MNN p 
K= ам Ету “ 核 的 约 化 质量 ) (2.4.6) 
Q-.95, 95, а? DA 
Visar tay taa 《对 质心 坐标 偏 微 分 ) (2.4.7) 





wo i А 
= (对 相对 坐标 偏 微分 ) 


ах? ду? 22 


于 是 方程 (2. 4. 2) 可 改写 为 


M o, т 
[Г E Viva yssen — Gam 


RP Vac) e E'rb EE, 5 如 的 形式 有 关 ， 在 双 原 子 分 子 


中 ,E" 只 是 核 间 距 r= |R R| = |r| — x1 y! eH B К, Bl R 
含 相对 坐标 ,所 以 Ver 可 表 为 > 的 函数 ,这样 ,方程 (2. 4. 8) 便 可 以 
分 离 变量 ， 令 





Мм =" (R) Y'n Cr) (2.4.9) 
代入 (2.4.8) 式 ,分 离 变 量 后 得 


K 
Tas. RV (R) = Е. (R) (2.4.10) 
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2 
Уа) Хг) = (Е ЕЗУ" (т) (2. 4.11) 


(2. 4. 10) 式 描述 质心 的 运动 ,是 一 个 质量 为 mw 的 自由 粒子 的 波动 
方程 ,E. 是 质心 运动 能 量 , 这 部 分 与 我 们 研究 的 分 子 体系 的 内 部 
运动 无 关 , 我 们 不 感 兴趣 . (2. 4. 11) 式 描述 分 子 内 部 两 个 核 的 相对 
运动 ， 它 的 形式 类 似 于 和 氨 原 子 的 莅 定 证 方程 ,只 是 势能 不 一 

对 这 种 势能 项 只 含 ~ 的 方程 ,用 球 坐标 求解 是 很 方便 的 ,即将 
r《z，,y,z) 变 换 为 r(r,0,9)， 球 坐标 中 的 变量 7 就 是 两 个 核 之 间 的 
距离 。 变 换 后 ,(2. 4. 11) 式 中 的 哈密 顿 算 符 





M "m 
Hy=— gpV* t+Valr) (2. 4.12) 
变 为 
йу =- Ele 2_ 
Hx = 2yr Әг" Әг 
Ld 1 
ese jap sin 9 A Tas a5 ] Va 
-..H123,9 EST 
= дугат" art Vat +171 (2.4.13) 
其 中 





i-e jag sin 236] tus jon: ] 
是 角 动 量 平方 的 算 符 ， 而 (2. 4. 11) 式 中 波 函 数 要 NGCr) 变 为 
V'uGr,0,9) —RG)8(00(9 =Е(т)Үы(@,ф (2.4.14) 
GE Ж v GO PH r 是 用 来 简化 表示 核 的 相对 坐标 , 它 可 以 是 
指 (zx,y,z), 也 可 以 是 指 (r,0,9) ,而 RO RH r 是 特 指 选用 球 坐 
标 时 的 径 向 距离 . ) 
在 (2.4.14) 式 中 ,R(r) 满 足 方程 


2 
[is vac) Reo - Еак) (2.4.15) 


它 的 具体 形式 与 Vs(~) 有 关 . 但 既然 W's PRE RGOJÉ r Їй 
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数 ,可 见 R(r) 是 反映 核 的 经 向 相对 运动 ,也 就 是 反映 振动 的 波 函 
数 . Ew 是 振动 能 量 本 征 值 . 当 Ушбу) r 的 函数 是 严格 的 抛物 线 
时 ,(2.4.15) 式 将 正好 代表 简 谐 振子 的 波动 方程 . 


Ym(0,9) 是 1 的 本 征 函 数 ,满足 








l 7 E 
БЫ ур - E Yi CO 9 (2.4.16) 
它 是 球 谐 函 数 ,普遍 表达 式 为 
.[ü-m 23i. 
Yin(0,PD=(—1) ут ax Pr (cos Өен? 
其 中 1=0,1,2,3,… ;m= 二 [一 1,… ,一 lL. 


波 函 数 的 这 一 部 分 反映 转动 运动 ,这 从 算 符 元 志 所 对 应 的 经 


2 


典 的 力学 量 条 (为 角 动 量 ) 恰 好 是 转动 能 晤 就 可 明显 看 出 , Ea 是 
转动 能 基本 征 值 . 

于 是 ,我 们 把 振动 和 转动 分 开 了 .注意 ,这 里 我 们 又 作 了 一 个 
假定 , 即 振动 对 转动 没有 影响 . 具体 地 说 ,就 是 不 管 振动 状态 如 何 ， 
(2. 4. 16) 式 左边 分 母 中 的 xr? 不 受 影响 ， 实 际 上 ,振动 对 转动 是 有 
影响 的 ,这 一 点 以 后 再 来 修正 . 

至 此 ,在 Born-oppenheimer 近似 下 得 到 的 主要 结果 可 归纳 
为 : ü 

ЛЕНЕ E 可 认为 是 电子 能 基 及 ,振动 能 量 E, eafb 
Ж E, Z Hl: 

Е=Е,-+Еь-+ Еш 

相应 地 ,分 子 的 波 函 数 W 可 认为 是 电子 波 函 数 АР, ,振动 波 函 

数 R(r) ,和 转动 波 函 数 Yi(9,9) 的 乘积 : 
уулу, + RCO) * Yn (0,9) 
注意 ,前 面 说 过 , 炙 . 以 电子 坐标 表示 (但 以 核 的 坐标 为 参量 ). 振动 
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波 函 数 RY) 以 核 的 相对 坐标 x 表示 CR(r) 又 通过 Ven(r) 受 电子 运 
动 的 制约 )， 转 动 波 函 数 Ym(b,P) 以 核 的 相对 坐标 9,9 XR. 

我 们 把 上 述 结 果 作为 零 级 近似 , 至 于 电子 运动 . 核 的 振动 、 核 的 
转动 这 三 者 之 间 的 相互 影响 将 在 适当 的 时 候 考虑 进去 作为 修正 . 


82.5 振动 能 级 


振动 能 级 间 的 跃迁 频率 远 远 超过 微波 频率 ,我 们 只 作 简单 介 
绍 , 仍 以 双 原 子 分 子 为 例 . 
量子 力学 的 计算 结果 V (R) 
证 明 , 当 (2.4.15) 式 中 的 
等 效 势能 曲线 与 相对 于 平 
衡 位 置 ro 的 距离 成 抛物 
线 关 系 时 , 即 V(r)= 


二 tr 一 ro 时 (图 2.5), 


就 表示 振子 受到 一 个 弹性 
Jj. k 是 劲 度 系 数 ,决定 于 2.5 谐振 子 的 势能 曲线 与 能 级 的 示意 图 
抛物 线 的 形状 ， 此 时 ,方程 的 本 征 能 量 为 


Ea=he [++] (2.5.1) 





0 


其 中 ,一生 weta. v 一 0,1,2,3,… 为 振动 量子 
Ж. 这 种 势能 曲线 在 经 典 力学 中 正 是 形成 简 谐 振子 的 条 件 . 
(2. 5. 1) 式 是 简 谐振 子 的 能 级 , 它 是 等 间隔 的 (图 2. 5). 

实际 分 子 的 势能 曲线 多 少 要 偏离 抛物 线形 状 (图 2. 6) , 故 振 
动 不 是 简 谐 的 ,应 该 作 非 谐 修 正 、 计 算 表 明 , 非 谐振 子 的 振动 能 为 
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图 2.6 非 谐振 子 的 势能 曲线 与 能 级 ( 取 自 参考 资料 [3],p. 138) 
Ew Ro vt 二 | = ер, nis [vt 二 | п] v+ I ES 
(2. 5.2) 

其 中 |y.1|<z.<1,zx, 是正 值 ,y 可 正 可 负 ， 非 谐振 子 的 能 级 不 等 
距 , 其 间隔 随 振动 量子 数 v 值 的 增 大 而 减 小 . 图 2. 6 中 表示 了 这 一 
情况 . 

如 果 采 用 (2.3.5) 式 的 Morse 势能 曲线 V(r) = D. (1 — 
e ”作为 近似 (这 里 用 т,» 代替 (2. 3. 5) 式 中 的 RR ,可 以 
算出 (2. 5. 2) 式 中 的 oo, z, 与 势能 曲线 中 参数 а, р, 的 关系 为 


=а„[?Ё‹ „25 [_1_ 
wo 一 a n 17 25 24D, (255. 3) 


如 果 采 用 较 简单 的 Dumham 型 势能 函数 ис 6) 
十 Cr 一 ro)3 作为 近似 , 则 有 
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= [Ё 152. /kl 
=т= А ТРТ: (2.5.4) 


以 上 各 式 的 推导 可 参阅 参考 资料 [3] 中 § 11. 5. 不 同 的 电子 态 
势能 曲线 不 同 ,所 以 振动 能 级 情况 也 不 同 . 

势能 曲线 对 振动 状态 的 影响 是 电子 运动 与 振动 运动 间 存在 相 
互 作 用 的 表现 , 非 谐 修正 做 得 越 精确 ,就 相当 于 把 这 种 相互 作用 考 
虑 得 越 周到 ， 

势能 曲线 的 右边 水 平 渐 近 线 的 高 度 对 应 于 解 离 能 ， 如 果 非 谐 
振子 获得 比 解 离 能 更 大 的 能 量 , 则 分 子 解 离 后 两 个 原子 将 具有 不 
等 于 零 的 动能 . 这 个 动能 不 是 量子 化 的 ,可 以 取 连 续 的 值 ， 所 以 ， 
在 水 平 渐 近 线 之 上 有 一 个 能 量 为 连续 的 区 域 与 离散 的 振动 能 级 相 
连接 ， 它 类 似 于 原子 中 与 离散 能 级 连接 的 ,对 应 于 电离 的 连续 区 ， 


82.6 转动 能 级 和 转动 光谱 


我 们 先 考虑 纯 转动 ( 即 只 考虑 分 子 在 某 个 确定 的 电子 态 中 的 
某 个 振动 态 中 做 转动 运动 ), 并 暂且 认为 分 子 的 转动 不 受 振动 和 电 
子 运 动 的 影响 . 

理想 的 刚性 分 子 的 核 间 相 对 位 置 是 固定 的 ,振动 或 转动 不 改 
变 这 种 几何 构 形 . 几何 构 形 决定 了 分 子 转动 惯量 ,而 分 子 的 转动 特 
性 和 转动 能 量 都 决定 于 转动 惯量 ， 因 此 我 们 就 从 刚性 分 子 入 手 . 


2.61 转动 惯量 惯量 张 量 和 惯量 主轴 


刚性 分 子 可 以 看 做 是 刚体 ,刚体 绕 某 个 确定 的 轴 的 转动 惯量 
了 的 定义 是 





I= уут (2.6.1) 
其 中 p; 是 质量 元 т, 到 轴 的 垂直 距离 . T AS CAS УИА 
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布 有 关 , 还 与 所 选 的 转动 轴 有 关 ， 由 理论 力学 的 分 析 知 道 , 如 果 我 
们 对 给 定 的 刚体 计算 通过 其 中 的 某 一 定点 O( 通 常 选 此 点 在 分 子 
质心 ) 各 个 轴 的 转动 惯量 , 则 其 中 必 有 3 个 相互 垂直 的 轴 , 对 这 3 
个 轴 的 转动 惯量 是 极 大 值 或 极 小 值 . 这 3 个 方向 叫做 惯量 主轴 ,在 
本 书 中 用 a,b,c 表示 . 绕 主 轴 方 向 的 转动 惯量 1,,1,1. 叫 主 转动 惯 
量 , 用 惯量 主轴 为 坐标 轴 的 坐标 系 O-abc 称 为 主轴 坐标 系 , 它 是 固 
定 在 刚体 上 的 坐标 ， 在 主轴 坐标 系 中 有 : 
I, = 》 (好 + cm 


IL, = D) (at + ст, (2.6.2) 
I. = >) (a? + Bm, 


沿 过 主轴 坐标 系 原点 的 其 它 任 一 轴 Оё 的 转动 惯量 Te 与 s 
LI. 的 关系 为 
Te=@1s+ Ph+. (2. 6.3) 
其 中 a,B,7 Ж Оё 95 a,b,c 轴 的 方向 余弦 . 
xt O 点 在 每 一 个 (e,p,7Y) 方 向 上 截取 径 矢 R=1/ AT ,CT 就 
是 (2. 6. 3) 式 中 的 1), 尺 的 端点 形成 一 个 以 O 为 中 心 的 二 次 曲 
面 ,描写 曲面 的 方程 为 
IR! = GHI REIAYL)R 
—La'-- Lj Lco —1 (2.6.4) 
因 LI IL 都 大 于 零 , 所 以 (2. 6.4) 是 一 个 椭圆 面 , 称 为 此 刚 
体 在 O 点 的 惯量 椭 球 , 椭 球 的 3 个 轴 就 是 惯量 主轴 ,而 且 , 它 的 对 
称 平面 总 是 垂直 于 主轴 的 .主轴 方向 和 分 子 几 何 构 形 的 对 称 性 有 
关 , 可 以 利用 分 子 的 对 称 性 容易 地 求 出 通过 质心 的 某 个 或 全 部 对 
称 轴 ， 记 住 以 下 的 事实 常常 是 很 有 用 的 : 即 分 子 的 对 称 轴 总 是 主 
轴 , 并 且 对 称 平面 总 是 垂直 于 主轴 的 . 
如 果 分 子 的 1, 考 1, 关 1., 则 该 分 子 称 为 不 对 称 陀螺 转子 ,为 了 
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Jr f 3l % LIA L7». 如 果 有 两 个 主轴 转动 惯量 相等 (通常 把 相 
等 的 两 个 主 转动 惯量 标 为 1;, 而 把 第 三 个 称 为 1.), 则 惯量 椭 球 是 
一 个 转动 椭 球 ,分 子 称 为 对 称 陀螺 转子 . WR Г, = Г, Т, ДНЕ 
球 是 一 个 圆 球 ,该 分 子 称 为 球 对 称 陀 螺 转 子 ， 在 对 称 陀螺 情形 中 
( 取 芽 寺 1, 关 1.), 过 OO 点 垂直 于 c 轴 的 所 有 方向 都 可 作为 主轴 方 
向 ;在 球 对 称 情形 ,过 O 点 的 一 切 方向 都 可 作为 主轴 方向 . 

对 称 陀螺 分 子 中 有 一 种 特例 , 即 I= 而 1.0, 线 形 分 子 就 
是 这 种 情形 ,此 时 ,惯量 椭 球 呈 无 穷 长 圆柱 体形 状 . 

下 面 分 别 讨论 各 种 不 同情 形 . 


2.6.2 ”刚性 线形 转子 


先 看 最 简单 的 刚性 线形 转子 ， 天 文 观测 中 遇 到 的 线形 分 子 很 
£. 线形 分 子 指 其 中 各 原子 的 核 都 排列 在 一 直线 ( 即 分 子 轴 ) 上 ,如 
HCN,CO, 等 都 是 ， 当 然 , 双 原子 分 子 都 是 线形 分 子 ， 原 子 核 的 半 
BRA 1077 — 107 cm 而 分 子 中 核 间 距 约 107* cm, 所 以 在 很 好 
的 近似 程度 上 可 把 核 看 成 是 点 状 的 ， 如 果 再 忽略 相对 很 轻 的 核 外 
电子 的 质量 , 则 绕 分 子 轴 的 转动 惯量 可 以 近似 认为 等 于 零 . 绕 过 质 
心 垂直 于 分 子 轴 的 转动 惯量 都 相同 :所 以 此 时 有 1,=1,,1.=0. #6 
经 典 看 法 ,线形 分 子 转动 时 , 它 的 转动 能 为 
Ты =F doita + 
AP о, o, 分 别 是 绕 a ,b 轴 的 角速度 分 量 , 工 。,Zs 为 相应 的 角 
动量 ， 在 量子 力学 中 ,相应 的 哈密 顿 量 为 


A-B i) Laip (2.6.6) 





(2.6.5) 


‹2. 6. 6) 式 中 L =L, ABS I. 又 因 现 在 /2 一 0,23 十 
/3 就 对 应 于 总 的 转动 角 动量 ， 所 以 不 难 解 出 它 的 能 量 本 征 值 为 
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2 
Em JHD mACBIG-ED (2.6.7) 


其 中 J 了 =0,1,2,3… 是 转动 量子 数 ;B 是 转动 常数 ,用 波 数 的 量 纲 ， 
单位 是 cm: 

__h 
— 8r'cl 


c 是 光速 ， 对 一 个 绕 通过 分 子 质心 并 与 分 子 的 核 间 轴 相 垂 直 的 轴 
转动 的 双 原 子 分 子 有 


B 





(2. 6. 8) 


I= (2.6.9) 
# HAER ns 为 核 间距 . 
有 关 (2. 6. 6) 式 的 推导 及 转动 波 函数 可 参见 参考 资料 [4]. 
根据 (2. 6.7) 式 ,可 以 画 出 刚性 线形 转子 的 能 级 图 (图 2. 7). 





2B 4B 6B 8B 


图 2.7 刚性 线形 转子 的 能 级 和 谱 线 的 示意 图 . 
虚线 是 非 刚性 修正 后 的 转动 能 级 ， E. cm Dur 
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刚性 分 子 的 选择 定 则 是 AJ — J' —J"— +1,J' KJ" SUA EK 
迁 前 后 的 能 级 转动 量子 数 ， 即 只 有 J 值 相 差 为 土 1 的 相 邻 能 级 之 
间 的 跃迁 概率 不 为 零 . 这 些 跃 迁 用 箭头 示 于 图 中 ,图 的 下 部 是 与 每 
个 跃迁 相应 的 转动 谱 线 . 


2.6.3” 非 刚性 线形 转子 


在 2.6.1 和 2.6.2 节 中 ,我 们 假定 了 分 子 中 各 原子 核 之 间 的 
距离 是 固定 的 .实际 上 , 核 之 间 的 耦合 不 是 严格 刚性 的 ,分 子 转动 
时 ,由 于 惯性 离心 力 的 作用 , 核 间距 离 将 拉 长 ,从 而 使 转动 惯量 了 
增 大 ,转动 常数 B 值 将 碱 小 ,而 且 B E J 的 函数 ,对 于 较 大 的 / 值 
( 即 转 动能 量 较 大 ,转动 较 快 的 状态 )B 的 减 小 更 多 ， 可 以 算出 ( 见 
参考 资料 [4], 8 2. 5. 1) ,这 时 用 BORE B 是 很 好 的 近似 . 

B(J)=B[1—uJ(J+1)]=B—DJ(J+1) (2.6.10) 
и 是 一 个 与 等 效 势能 曲线 形状 有 关 的 值 ,一 般 we1, (2. 6. 10) 式 中 
的 В 等 于 (2. 6. 8) 式 转动 惯量 I 取 .JJ=0 时 的 值 . (2.6.10 P D 
= Bu 也 称 为 转动 常数 , 它 恒 为 正 值 ,D 前 面 用 负 号 (有些 文 献 中 DD 
前 面 用 正 号 ,而 DD 取 负 值 ). 用 (2. 6. 10) 式 中 的 B(J) 代 替 (2. 6.7) 
式 中 的 B, 得 出 非 刚 性 转子 的 转 能 级 值 为 
Er —hcBJ ( 2-1) —hcDJ* Q +1)? (2.6.11) 
即 比 相应 的 刚性 转子 能 级 值 减 小 一 些 ,J 越 大 , 减 小 您 多 ， 在 图 
2.7 的 右边 ,用 虚线 表示 出 非 刚性 转子 能 级 作为 比较 ,这 些 虚线 是 
JE D (CK S Xon uf. 定量 的 计算 ( 见 参考 资料 [2],p. 78) 表 
明 , 对 于 双 原 子 分 子 ， 


р=*®- (2.6.12) 


其 中 о-нан 从 物理 上 看 是 
很 清楚 的 ,wo 越 小 ,表示 势能 曲线 在 其 极 小 什 附 近 越 平 ,因而 惯性 
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离心 力 的 影响 越 大 、 由 于 eB. BD DKB. 

在 Born-Oppenheimer 近似 中 ,认为 转动 和 振动 是 互 不 影响 
的 . 但 转动 和 振动 实际 上 是 同时 发 生 的 ,光谱 的 实验 也 证 明 它 们 有 
关联 ,应 该 同时 考虑 振动 和 转动 假如 振动 和 转动 互 不 影响 , 则 计 
算 能 量 时 只 需 把 前 面 (2. 5. 2) 式 的 振动 能 和 (2. 6. 7) 式 的 转动 能 相 
加 , 即 对 应 每 个 振动 能 级 有 一 组 图 2. 7 虚线 所 示 的 转动 能 级 . 但 更 
仔细 的 考虑 发 现 振动 对 转动 常数 有 影响 ， 这 个 问题 可 以 用 双 原 子 
分 子 为 例 说 明 如 下 :分 子 振动 时 核 间距 不 断 在 变化 ,所 以 在 前 面 对 
刚性 分 子 的 分 析 时 转动 常数 B= 寺中 所 用 的 п 实际 上 不 是 
一 个 常数 . 由 于 振动 周期 远 小 于 转动 周期 ,可 以 取 一 个 振动 周期 中 
r 的 平均 值 7 来 代替 r。。 这 个 平均 值 当 然 和 振动 状态 (因而 与 振动 
TT o 的 值 ) 有 关 . 定性 地 看 , 当 振 动能 增 大 时 ,由 于 势能 曲线 不 
是 对 称 的 抛物 线 ,平均 的 原子 核 间 距 > 将 随 之 增 大 ， 如 果 把 
(2. 6.8), (2. 6. 9) 式 的 相当 于 平衡 位 置 ro 的 转动 常数 写成 B, LB 


B.= 8r'curi 














则 相当 于 某 个 振动 态 的 转动 常数 p. = 
(ms( 3)» (31). 
B.=B,—a| v1] (2.6.13) 
其 中 心 是 比 B, 小 得 多 的 常数 ， 而 转动 常数 D UERY D. 
D,.=D.+B.(v+ 二 | Q. 6.14) 


2 
B. 也 比 D. 小 得 多 ,D. 是 分 子 完全 不 振动 (处 于 平衡 位 置 ro 时 ) 的 
转动 常数 结果 是 ,对 于 一 个 振动 的 非 刚性 转子 ,在 给 定 的 振动 能 
级 (振动 量子 数 为 。) 中 , 它 的 转动 能 级 为 
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EU) heBIC HD —hcD JA Q 4-1 
"Ñ E Pu 
=һ[в.-«4ә+1) Juo 


—[pn4A[ve-l)]eo-pte- — ooi 
2.8 给 出 了 振动 转子 能 级 的 示意 图 . 





图 2- 8 振动 转子 的 能 级 示意 图 ( 取 自 参考 资料 [2]p. 81) 

34 D, 和 a, 都 很 小 时 ,刚性 转子 仍 可 作为 很 好 的 近似 ,振动 转 

子 的 能 级 仍 可 用 
Ew —hcBJG 4-1) 

表示 . 选择 定 则 是 ^v—0, 1, 2, AJ — +1. Av 关 0 的 跃迁 落 
在 红外 波段 . 

图 2. 9 中 给 出 几 个 已 被 射电 天 文 观测 到 的 线形 分 子 的 转动 能 
级 的 实例 ,它们 的 电子 态 均 为 :ZE, 故 不 必 考 虑 电子 角 动 量 的 影响 ， 
箭头 表示 天 文 上 看 到 的 跃迁 . 
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图 2. 9 几 个 已 被 观测 到 的 线形 分 子 转动 能 级 的 例子 
(a)CS 分 子 最 低 振动 态 (v=0) 的 转动 能 级 ( 取 自 参考 资料 [1],p. 192), 
(b)CO 分 子 最 低 振动 态 (v=0) 的 转动 能 级 ( 取 自 Hollenbach D J, Thronson Jr 
H A Ceds. )“Interstellar processes". Reidel,1987,p. 23) ; (c)SiO 分 子 的 4 个 
较 低 振 动态 的 转动 能 级 .v=1 和 2 中 的 跃迁 代表 天 体 脉 泽 发 射 ( 取 自 参 考 资 
料 [6],p. 112) 


2.6.4 陀螺 型 的 分 子 一 一 { . 对称 陀螺 


以 上 讨论 了 刚性 的 线形 转子 ,并 考虑 非 刚性 以 及 受 振动 影响 
的 修正 . 刚性 转子 更 普遍 的 情形 是 陀螺 ,实际 分 子 也 有 不 少 应 作为 
陀螺 转子 来 考虑 ， 这 一 小 节 及 下 一 小 节 分 别 讨论 对 称 陀螺 和 非 对 
称 陀 螺 . 暂时 仍 不 考虑 电子 的 轨道 角 动量 和 自 旋 角 动量 ,也 不 考虑 
核 自 旋 , 即 认为 

In=0. 

对 称 陀螺 型 转子 是 指 : 主 转动 惯量 中 有 两 个 相等 ,惯量 椭 球 为 
旋转 椭 球 的 情形 . 下 面 我 们 把 相等 的 两 个 主 转动 惯量 记 为 五 ,第 三 
个 转动 惯量 记 为 二 ,如 CH;CN 分 子 就 是 一 个 对 称 陀螺 转子 (参看 
参考 资料 [5],p. 20 的 讨论 ). 

对 称 陀 螺 可 以 分 为 以 下 3 种 情形 : 

(1) 长 椭圆 对 称 陀螺 转子 (prolate top) 
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如 果 一 个 对 称 陀螺 转子 (分 子 和 刚体 ) 的 Г, Э КЕИ 
圆 陀螺 转子 . 橄榄 形 的 刚体 就 是 一 个 实例 (图 2. 10(a)). 这 种 转子 
的 转动 惯量 椭 球 也 是 长 椭圆 形 的 (因为 一 -二 一). 

Jr Wr 

(2) 扁 椭圆 对 称 陀螺 转子 (oblate top) 

这 种 对 称 陀螺 转子 的 ,<7., 铁 饼 形 的 刚体 就 是 一 例 (图 2. 10 
(b). 这 种 转子 的 惯量 椭 球 也 是 扁 椭 贺 形 的 (因为 一 一 ). 
VI М 


4 4 


(а) (b) 
图 2.10 (a) 柚 槛 形 的 刚体 一 一 长 椭 贺 对称 陀 螺 Cprolate top); 
(b) 铁 饼 形 的 刚体 一 一 扁 椭 贺 对称 陀螺 (oblate top) 
(3) 球 对 称 陀螺 转子 
当 卫 =7.( 即 1, 二 ==7) 时 ,对 称 陀螺 转子 的 3 个 主 转动 轴 相 
等 (CH 分 子 就 是 一 例 )， 叫做 球 对 称 陀螺 转子 , 它 的 转动 惯量 椭 球 
也 是 球形 的 . 
球 对 称 陀螺 最 为 简单 , 它 的 哈密 顿 算 符 为 


2 —(jfg ira Z: 
H ==›р ++) 








AI ru um i 
=B +i +n (2. 6.16) 

本 征 能 量 为 
Ew =heBJI (+1) (2.6.1) 


能 级 形状 与 线形 转子 相同 . 
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长 椭圆 对 称 陀 螺 转 子 的 哈密 顿 算 符 为 
> _1/Ë+ğ) Ë 
B.=+| L +T 

= MBit ВСР] 


— E B+R HI (C— ВӘ) 


- E nC с By (2.6.18) 
其 中 C=5 直 ,由 于 7,>1., 故 C>8, 而 (C 一 8) 是 大 于 零 的 正 数 ， 
相应 地 转动 能 量 本 征 值 为 
Em —hcBJ G -+1)-++һс(С—В)Ё (2. 6.19) 
这 里 是 与 转动 角 动 基 在 C 轴 上 的 投影 !. 相 应 的 投影 世子 数 ,/. 
的 本 征 值 为 万,&, 取 整数 ， 
kp 二 0, 土 1, 士 2,…, 土 J (2. 6. 20) 
其 中 角 码 р 表示 prolate 陀螺 . 


(2. 6.19) 式 和 (2. 6. 17) 式 相 比 可 看 出 ,长 椭圆 对 称 陀螺 转子 
的 能 量 本 征 值 多 出 一 项 AcRECC — В). CC— B E FRE. BE bA xf T Fa] 
一 个 J 了 值 有 J 十 1 个 1%,| 值 不 同 的 能 级 , 1%,| 越 大 时 ,Eo 越 大 ( 见 
图 2. 11(2)). 

类 似 地 ,对 扁 椭圆 对 称 陀螺 转子 有 

l(kph Ë) 

2 1, I. 
— ТВ вів C-B] 


Ha- 


= рві Cii] (2. 6. 21) 
E —hcBJ (J +1) -Fhcki(C — B) (2. 6. 22) 
Ao 一 0, 士 1, 士 2,…， 士 / (2. 6. 23) 
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扁 椭圆 对 称 陀 螺 转 子 的 Ts< I (BI C) CC — B): T 
的 负数 ,因此 ,这 种 陀螺 |k。| 越 大 时 ,本 征 值 Ew 越 小 ,对 每 一 个 J 
值 ,也 有 J 十 1 个 1k。| 值 不 同 的 能 级 (如 图 2. 1105)... ko 的 角 码 o 
表示 它 是 oblate ВЕ. 





























(a) КИИЧИНЕ (b) 肩 桶 回 对 称 陀螺 转子 能 级 


图 2. 11 对 称 陀 螺 转子 的 能 级 ”此 图 是 按 1ktp1 和 |ke|( 图 中 均 标 为 天 ) 的 值 列 
出 能 级 .每 个 能 级 又 还 有 对 应 于 士 |kp1( 或 土 |h1) 的 二 重 简 并 . 图 中 用 十 一 
表示 这 些 简 并 态 的 对 称 性 ( 取 自 参考 资料 [5],p. 23) 


在 以 上 情形 (1) 和 (2) 中 ,对 每 一 个 用 J,|&,1( 或 |&。1) 标 志 
转动 能 级 ( 除 ko=ko=0 外 ) 都 有 二 重 简 并 ,它们 对 应 于 |k,1( 或 
1。1) 相 同 的 两 种 状态 ( 见 (2. 6. 20) 和 (2. 6. 23) 式 ), 即 相对 于 对 称 
轴 旋 转 方向 相反 (因而 投影 值 相反 ?的 两 种 转动 状态 . 

图 2.12 给 出 一 个 天 文 上 观测 到 的 对 称 陀螺 分 子 CHsCN 的 
部 分 能 级 . 

对 称 陀 螺 分 子 的 选择 定 则 是 : 当 跃 迁 前 后 的 电子 态 不 改变 时 
(微波 谱 线 都 是 这 种 情况 ), 有 AJ —0, 1. kpk (GZ X 80 3J 
惯 ,也 可 用 天 表示 ) 的 选择 定 则 一 般 为 AK 王 0 此 外 ,还 有 对 跃迁 
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图 2. 12 天文 上 观测 到 的 对 称 陀螺 分 子 CN3CN 的 部 分 能 级 和 AJ= 土 1,AK 
=0 HRE. 图 中 各 谱 线 频率 均 在 110. 35 GHz 附近 . 注意 ,按照 (2. 6. 22) 式 ， 
所 有 跃迁 频率 都 应 该 是 v=2hcB(J 十 1) 而 与 值 无 关 ， 但 实际 上 ,由 于 高 次 
效应 (参看 参考 资料 [7],p.77 一 78),K 不 同 的 跃迁 频率 有 很 小 的 差别 (到 自 
参考 资料 [1],p. 195) 


前 后 波 函 数 对 称 性 的 要 求 ,这 里 不 详 述 ,可 参看 参考 资料 [4]， 
82.10 和 参考 资料 [7], $ 3. 5. 


2.6.5 陀螺 型 分 子 一 - п. 非 对 称 陀螺 K 型 双重 能 级 


当 LAIAL 时 , 称 为 非 对 称 陀 螺 转 子 , 这 种 分 子 的 转动 能 级 
计算 起 来 比较 复杂 ,而 且 K (k, 或 如 ) 也 不 再 是 好 量子 数 ， 这 里 不 
介绍 能 级 的 计算 ,只 作 定 性 的 讨论 ， 非 对 称 陀 螺 分 子 情 形 下 ,天 的 
双重 简 并 解除 ,能 级 是 介 于 上 节 所 述 prolate top 和 oblate top 的 
能 级 之 间 ,每 个 了/ 具有 27 + 1 个子 能 级 (参看 图 2. 13 的 中 间 部 
分 ). 这 种 能 级 一 般 采 用 3 个 量子 数 korko 来 标志 ,其 中 如 ,hk。 已 
失去 2. 6. 4 节 中 原 有 的 意义 ， 它 们 只 是 用 来 表示 所 考虑 的 能 级 在 
过 渡 到 极端 情形 ( 即 prolate top 或 oblate top) 时 ,将 和 哪个 能 级 
对 应 . 能 级 符号 为 J4,.. 由 图 2. 13 中 间 部 分 的 能 级 和 两 边 的 对 称 
陀螺 分 子 能 级 对 照 , 可 清楚 地 看 出 此 点 . 也 有 些 文献 中 使 用 
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Р 2.13 非 对 称 陀 虹 转子 能 级 的 定性 描述 ”此 图 对 应 于 L <1,<1., nean 
常数 4 之 8 之 C， 图 的 左 端 是 A>B=C 的 长 椭 贺 对称 陀 螺 转 于 能 级 ,Erot = 
hcBJ (J 十 1) 十 (4 一 B) 巾 图 的 右 端 是 4= BC 的 扁 椭 圆 对 称 陀螺 转子 能 
级 ,Er 二 hcBJ(J 十 1) 十 (C 一 B) 恕 中 间 部 分 对 应 于 B (Ñ i C 向 A 逐渐 增加 
的 非 对 称 陀螺 转子 的 能 级 ( 取 自 参考 资料 [1],p. 180) 
Јак. 例如 Jia = 35053145324 1535/8 & ERE — 
种 符号 中 分 别 为 Ju 273253530732 
注意 ,由 2.13 图 可 看 出 , 非 对 称 陀螺 分 子 的 转动 能 级 中 ,同一 
^r J 值 内 ,如 ,和 不 同 的 一 组 能 级 互 不 交叉 ,在 非 对 称 的 程度 变 小 
时 ,它们 过 渡 到 对 称 陀 螺 能 级 . 但 若 (C 一 B) 很 大 , 则 J 值 不 同 的 各 
组 能 级 有 可 能 互相 重叠 . 
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2. 14(a) 是 水 分 子 的 转动 能 级 的 一 部 分 ,图 2. 14(b) 是 甲醛 
分 子 的 转动 能 级 的 一 部 分 ,都 采用 了 Juu 的 符号 . 








[82.14 (a)H:O 分 子 的 若干 低 的 转动 能 级 ，HzO 是 非 对 称 陀螺 转子 ， 其 中 
615 Scl XE (022.2 GHz) 是 天 文 上 最 重要 的 谱 线 之 一 .HzO 的 另外 两 个 有 
Ж 315 2:9 (722183. 3 GHz) I 414-932 0 380 GHz) 在 20 世纪 80 年 代 初 被 
检测 到 ( 取 自 参考 资料 [6],p. 100) 


非 对 称 陀 螺 型 的 分 子 的 选择 定 则 是 AJ —0, 1, K 量子 数 的 
选择 定 则 与 分 子 的 偶 极 距 的 方向 有 关 . 但 一 般 都 允许 许多 种 天 路 
迁 ( 参 看 参考 资料 [7]，$ 4.2). 

由 图 2. 13 可 见 , 当 非 对 称 程度 减 小 到 接近 对 称 陀螺 (长 椭圆 
ЗИЯ, В Ja7s 了 7.) 情 形 时 ,与 同一 个 1K| 值 对 应 的 十 |K|， 
一 |KK| 两 个 状态 在 能 量 上 只 有 微小 的 差别 .分 裂 的 大 小 常 对 应 着 
微波 跃迁 ,因此 成 为 射电 天 文 观测 的 重要 对 象 、 这 种 跃迁 特 称 为 
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图 2.14 ()H;CO 分 子 的 若干 低 的 转动 能 级 ，HzCO 只 有 轻微 的 非 对 称 
性 ,所 以 它 同 时 具有 KK 型 双重 能 级 跃迁 (例如 :312 一 313,29 GHz; 211—212, 
15 GHz; 11011,4. 8 GHz 等 ) 和 一 般 的 转动 聊 迁 (例如 :20 一 loy150 GHz; 
2ог—*”1о1,146 GHz;loi-*099,73 GHz 等 )( 取 自 参考 资料 [6],p. 87) 


K 型 双重 能 级 间 的 跃迁 . 有 些 分 子 同时 具有 K 双重 能 级 跃迁 和 一 
般 的 非 对 称 陀 螺 的 转动 牙 迁 (甲醛 便 是 其 一 , 见 图 2. 14(b)). 另外 
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甲醇 (COJOH )、 甲酸 (HCOOH)、 甲 酰胺 CNH:CHO)、 乙 RE 
(CHsCHO) 等 多 种 有 机 分 子 也 都 观测 到 它们 的 K 型 双重 能 级 间 
КЖЕ. 

由 图 2. 13 易 见 ,接近 于 长 椭圆 情形 的 天 双重 能 级 的 特点 是 了 
值 相同 ,ks 值 相 同 sko 值 相差 为 1( 图 2. 14 甲醛 的 例子 便 是 如 此 ). 
当然 ,如 果 是 接近 于 扁 椭圆 陀螺 , 则 K 双重 能 级 便 是 J 值 相同 ,k。 
值 相同 ,而 А, 值 相差 为 1 这 也 就 是 K 双重 能 级 的 选择 定 则 . 

图 2. 15 是 甲酸 (HCOOH) 的 一 个 K 双重 能 级 ,箭头 所 示 是 天 
文 上 观测 到 的 跃迁 . 
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图 2.15 甲酸 (HCOOH) 分 子 的 K 双重 能 级 
间 的 跃迁 ( 取 自 参考 资料 [1],p. 197) 


$2.7 电子 角 动 量 和 和 转动 角 动量 的 硒 合 


在 整个 8 2. 6 节 中 ,讨论 转动 能 级 时 都 没有 考虑 电子 的 总 轨 
道 角 动 量 和 总 自 旋 角 动量 以 及 核 自 旋 Ts 的 影响 . 如 果 我 们 限于 讨 
i£ 4=0,S=0 的 ?三 电子 态 ,并 认为 核 自 旋 六 =0 的 这 种 情况 ,不 
考虑 这 些 影 响 是 可 以 的 . 但 实际 上 电子 态 不 一 定 都 是 三 态 ,In 也 
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不 一 定 等 于 零 ,因此 需要 讨论 电子 的 总 角 动 量 与 转动 角 动 量 以 及 
核 自 旋 角 动量 之 间 的 耦合 问题 ， 电子 角 动 量 对 转动 能 级 的 影响 较 
大 , 它 使 能 级 变 得 复杂 ， 本 节 中 按 见 种 情况 分 别处 理 这 个 问题 , 核 
自 旋 角 动量 对 能 级 的 影响 是 造成 超 精 细 结 构 , 放 在 后 面 的 章节 中 
讨论 ， 为 了 简单 ,我 们 仍 以 双 原 子 分 子 为 例 ， 先 用 刚性 分 子 模型 ， 
必要 时 再 加 上 非 刚性 修正 . 


2.7.1 双 原 子 分 子 情形 


在 § 2.6 中 把 双 诛 子 分 子 看 成 I==1,1.==0 的 陀螺 . 这 里 的 转 
动 惯量 只 是 对 分 子 中 的 原子 核 而 言 , 至 于 电子 所 产生 的 转动 惯 基 
则 没有 加 以 考虑 ,因为 电子 的 质量 微小 ,所 以 它 绕 分 子 轴 的 转动 惯 
基 远 小 于 核 的 转动 惯量 ,可 认为 接近 于 零 ， 但 是 ,电子 绕 轴 的 转动 
速度 比 核 的 转动 速度 快 得 多 ,产生 的 轨道 角 动量 在 某 些 状态 下 ,可 
以 与 核 的 转动 角 动 量 同 数量 级 ， 当 分 子 处 于 电子 总 轨道 角 动 其 
不 为 零 的 电子 状态 时 ,就 不 能 忽略 电子 总 轨道 角 动 量 的 影响 . 电子 
总 自 旋 角 动量 s 的 大 小 与 轨道 角 动 量 同 数量 级 , 故 当 总 自 旋 量 子 
数 S 不 为 零 时 也 应 同时 考虑 . 
我 们 先 考察 S= 0 的 电子 态 , 这 可 使 问题 简单 一 些 , 这 时 电子 
总 轨道 动 基 工 在 分 子 轴 方向 上 的 分 量 Л 和 核 的 转动 角 动 其 RC(R 
即 分 子 中 由 各 个 核 组 成 的 “构架 ” 绕 分 子 质心 转动 的 转动 角 动 其 ， 
以 下 同 . ) 将 耦合 成 分 子 的 总 角 动量 J. 图 2. 16 示 出 这 个 情况 . 由 
量子 力学 计算 得 出 ,此 时 只 有 了 和 J 在 分 子 对 称 轴 上 的 投影 A 是 
守恒 量 (运动 常数 )， 相 应 的 量子 数 ,/ 和 4 是 好 量子 数 ,而 核 的 转 
动 角 动 量 R 不 对 应 好 量子 数 ,也 就 是 说 ,R 在 计算 转动 能 级 中 不 起 
什么 作用 .由 严格 的 波动 方程 分 析 得 出 这 种 双 原 子 分 子 的 转动 能 
量 为 
Ej,—[BJGO 3-1) - CC — B) A ]hc (257295 
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图 2.16 电子 总 自 旋 S=o 时 ,电子 轨道 角 动 量 工 在 分 子 轴 方向 的 投影 人 与 
分 子 的 核 的 转动 角 动 量 R 耦合 成 为 分 子 的 总 角 动量 J， 虚线 部 分 表示 A 方向 
相反 ( 即 电子 轨道 运动 方向 相反 ?时 的 耦合 情况 .右边 为 A=2 时 的 转动 能 级 
图 ,J<2 的 能 级 不 存在 ，( 取 自 参 考 资料 [2],p. 87) 


À h А ы 
其 中 B= С ва 来 自 电子 对 原子 核 间 轴 的 转动 惯 


Tit 1. 很 小 ,所 以 常数 C 六 B.， 由 图 2. 16 看 出 ,J 总 大 于 A, 所 以 量 
子 数 了 总 大 于 4, 对 给 定 的 A, 


J—A,AT1,AT2,AT 37 (2. 7.2) 

注意 ,即使 J==A 时 ,J 也 不 和 人 重合 ,原因 是 由 于 
|Al—-AR Q. 7.3) 
її JI IG DR (2. 7.4) 


对 一 个 给 定 的 电子 态 , A 是 一 个 常数 ( 见 $2.3), 所 以 在 
(2. 7. DRP, A 项 对 分 子 能 级 的 影响 只 是 使 (对 同一 电子 态 而 
言 ) 各 转动 能 级 比 简单 转子 增加 了 一 项 相同 的 常数 ,这 对 于 转动 谱 
线 (由 能 级 差 决定 ) 值 并 无 影响 ，4 对 能 级 的 影响 表现 在 它 使 / 值 
不 同 于 只 有 转动 角 动 量 丸 时 的 数值 :由 (2.7.2) 式 看 出 ,J<A4 的 
能 级 不 存在 . 譬如 对 4= 2 的 电子 态 ,就 不 存在 J 二 0,J=1 的 转动 
能 级 ,转动 能 级 从 量子 数 —2 开始 . 

最 后 ,如 果 考 虑 到 双 原 子 分子 不 是 刚性 的 ,并 受到 振动 影响 ， 
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则 与 8 2. 6 相似 ,应 该 把 能 级 修正 为 
Eos [B J++ CBA — DJ (T+1) + ЈАс 
(2.7.5) 
这 方面 不 再 详 述 . 


2.7.2 几 种 洪 德 看 合 情 形 


由 上 小 节 最 简单 的 例子 看 出 ,如 果 分 子 中 电子 总 轨道 角 动 量 
不 等 于 零 , 则 计算 转动 能 量 时 , 核 的 转动 角 动 量 尺 不 是 好 量子 数 ， 
必须 考虑 电子 总 轨道 角 动量 工 和 核 转动 角 动量 之 间 的 耦合 ,耦合 
后 的 分 子 总 角 动 量 J 才 是 运动 常数 ,可 以 作为 好 量子 数 ， 这 种 角 
动量 兢 合 方法 可 以 推广 到 更 普遍 的 情形 . 
在 更 普遍 的 情形 中 ,分 子 处 于 电子 总 轨道 角 动 量 工 与 电子 总 
自 旋 角 动量 s 都 不 等 于 零 的 电子 态 中 ,如 果 不 考虑 核 自 旋 角 动量 
An 的话 , 则 分 子 的 总 角 动 量 J H L,S 和 核 的 转动 角 动 量 R 组 成 . 
我 们 仍 以 双 原 子 为 例 , 总 角 动 量 为 
J=L+S+R (2.7.6) 
故 
R—Q-—L-S) (2.7.7) 
在 8$2.6 中 ,我 们 假定 了 工 =0,S=0, 在 这 种 情形 下 ,分 子 的 总 角 
动量 就 是 核 转动 的 角 动 量 , 即 (2.7.7) 式 中 有 R=J( 注 :在 8 2.6 中， 
我 们 把 核 转 动 角 动 量 R 写 为 L=1s 十 4 十 le,L 就 是 本 节 中 的 R), 因 
此 那 时 得 到 (2. 6. 16) 式 : 
D (2. 6. 16) 
而 在 现在 的 情况 下 ,应 该 用 (2.7.7) 式 中 的 R 代替 (2. 6.16) 式 中 
的 工 , 即 分 子 中 的 核 转动 的 哈密 顿 量 为 
B pn Bley Emi 


yo Bp Bhe 
Poa = k= Sa 


100 分 子 天 体 物理 学 基础 





= BOUE DS Tab: $-cb$ 

(2.7.8) 
原则 上 用 这 个 哈密 顿 算 符 求 能 量 本 征 值 即 能 得 到 转动 能 量 ， 但 由 
于 出 现 交叉 项 JJ LOS L + Š GXH SL TJ BR f Zh hk S] A9 
相互 作用 ,或 者 叫做 角 动量 之 间 的 耦合 ) , 故 其 结果 将 依赖 于 各 交 
又 项 的 相互 作用 强度 以 及 了 ,$,y 与 分 子 轴 方 向 电场 相互 作用 的 
强度 . 计算 变 得 很 困难 ,而 且 一 般 不 能 得 到 适 于 描述 能 级 的 好 量子 
La 

解决 这 个 问题 的 办 法 是 先 在 各 种 可 能 的 耦合 方式 中 考虑 几 种 
极端 情形 , 即 假定 某 种 相互 作用 特别 强 , 其 它 的 可 视 为 次 要 因素 ， 
此 时 可 以 得 到 “近似 好 ”的 量子 数 ,然后 再 把 剩 下 的 较 小 的 相互 作 
用 作为 微 扰 处 理 ,这 种 方法 是 解决 复杂 分 子 能 级 问题 时 常用 的 一 
个 办 法 ,而 且 各 种 极端 情形 的 物理 图 像 也 比较 清楚 . 我 们 着 重 介 绍 
其 中 最 常见 也 是 最 重要 的 洪 德 (a),(b) 两 种 情形 ,其 它 情形 可 参阅 
参考 资料 [2] 及 [7]. 

(1) 洪 德 情 形 (a) 

这 种 耦合 方式 的 物理 模型 如 下 : 核 的 转动 (有 R) 与 电子 运动 ( 包 
括 电 子 自 旋 运 动 (S) 和 轨道 运动 (L)) 之 间 的 相互 作用 弱 , 而 电子 
的 总 自 旋 角 动量 S 和 总 轨道 角 动 量 工 都 很 强 地 耦合 到 连接 原子 
核 的 轴线 方向 ( 场 强 方向 )( 图 2. 17)， 结 果 , 与 上 和 8 的 投影 相对 
应 的 量子 数 A 生成 为 好 基 子 数 ( 这 反映 出 Ll S 是 快速 绕 轴 
运动 的 ), 与 环绕 核 间 轴 的 电子 总 角 动 量 投影 O 相对 应 的 角 动 其 
量子 数 2 也 是 好 量子 数 ,2 和 核 转动 的 角 动 量 RC 严格 说 来 ,R 已 
经 不 恰好 是 核 的 转动 角 动 量 ,后 面 讨论 A 双重 态 问题 时 再 仔细 推 
WX 点) 三 合成 总 角 动量 /, 这 类 似 于 图 2. 16 的 情况 ,不 同 的 只 
是 现在 用 Q 代替 了 A. 
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Q=A+Z 


图 2.17 洪 德 情形 (a) 的 矢量 图 
在 洪 德 情形 (a) 中 ,转动 能 量 的 公式 将 和 (2. 7. 1) 式 类 似 ,只 需 
把 其 中 的 4 改 为 有 
Е,„= [BJ(J + 1)+(C— BO]hc 
= [BJ(J + 1) — Bf + CÓ* ]hc 
通常 略 去 CQ 一 项 而 把 转动 能 写 为 
Em=hcBLJ(J+1)—0°] (2.7.9) 
因为 СП? 项 对 给 定 的 电子 态 是 固定 的 值 , 可 以 包括 在 电子 能 
量 之 中 ,所 以 在 (2. 7. 9) 式 中 把 它 略 去 了 . 
对 于 非 刚性 的 对 称 陀 螺 , 如 果 考虑 离心 力 的 影响 , 则 (2.7.9) 
式 中 还 应 加 上 一 DJ*(J 十 1)? 一 项 ， 如 果 考 虑 振动 对 转动 的 影响 ， 
JÚ B,D 均 应 用 BoD. 代替 . 通常 可 以 忽略 离心 伸 长 项 D,, 而 只 保 
留 B, 项 ,此 时 (2. 7. 9) 式 变 为 
E =hcB,[J Q 4-1) — 0] (2. 7. 10) 
Q 可 以 是 整数 ( 当 电子 数目 为 偶数 值 时 ) 也 可 以 是 半 整 数 ( 当 
电子 数目 为 奇数 时 ), 由 于 Q 是 J 的 投影 ,所 以 Q 为 整数 时 ,7 也 
得 是 整数 ,0 为 半 整 数 时 ,J 也 为 半 整 数 ,而 J 永远 大 于 (或 等 于 ) 
02,7<0 的 能 级 是 不 存在 的 .对 于 一 个 给 定 的 ,有 
Ј=0,0+1,0+2--- (2. 7.11) 
ДЕ $ 2. 3 Pbi H T ELE Sul RES LTDA ISI B Ла: 
裂 为 25 十 1 个 多 重 能 级 (相当 于 原子 的 精细 结构 能 级 ) ,不 同 的 A 
十 号 值 相应 于 不 同 的 能 级 ,这 是 因为 (2.7. 8) 式 中 工 ，。S 一 项 贡献 


10; 


s 
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了 能 量 ,这 能 量 大 小 为 445.， 对 同一 个 A,3 值 不 同时 (也 即 A+ Z 
值 不 同时 ) 能 量 不 同 ，》 由 电子 态 的 特性 决定 ,反映 自 旋 -轨道 耦合 
的 强 弱 ,实际 分 子 中 自 旋 - 轨 道 看 合 能 与 转动 能 的 大 小 可 比 , 所 以 
造成 转动 能 级 的 重 蕉 图 2.18 给 出 电子 态 为 IE( 即 A-1,5- T) 
ЖРА(Л=2,5=1) 0. 
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图 2.18 洪 德 情形 (a) 中 的 一 个 3 态 与 一 个 3A 态 的 头 几 个 转动 能 级 . 
因为 7 必须 之 人 ,虚线 表示 的 那些 能 级 并 不 存在 ,这 里 略 去 了 4 型 双重 
48. ( 取 自 参考 资料 [2],p. 169) 


洪 德 情形 (a) 中 ,选择 定 则 是 AJ=0, 土 1,AQ=0, 土 1, 但 一 般 
AQ +1 跃迁 都 超出 微波 范围 ,观测 到 的 微波 谱 线 都 是 A0 = 二 O 
的 跃迁 . 

(2) 洪 德 情形 (b) 

在 $2.3 以 及 洪 德 情 形 (a) 中 都 提 到 了 电子 自 旋 -轨道 耦合 ， 
这 是 一 种 磁 相 互 作用 , 它 是 通过 电子 轨道 运动 所 产生 的 轴 向 磁场 
与 自 旋 作用 而 造成 的 . 如 果 s 与 轴 向 磁场 不 斐 合 ( 或 者 耦合 较 弱 ) ， 


BOE ”天 文 分 子 谱 线 的 物理 基础 103 





H| S 在 原子 核 间 轴 上 的 投影 
失去 意义 ,三 不 再 是 好 量子 
数 , 当 然 89 也 失去 意义 ,此 时 
就 不 能 再 像 洪 德 情形 GO SEHE 
引用 量子 数 A. 

作为 例子 ,可 以 举 4=0 
的 电子 态 , 此 种 博 况 下 , 显然 
没有 轴 向 磁场 ,S 与 轴 的 耦合 
也 就 肯定 不 存在 . 另外 还 有 一 
些 分 子 , 特 别 是 一 些 轻 分 子 ， 
即使 A20 时 ,s 与 轴 的 耦合 
也 极 微弱 ,我们 把 S 与 原子 核 
间 轴 耦合 很 弱 或 不 耦合 而 与 
AN 一 4 十 好 耦合 的 情形 , (L 和 
轴 的 耦合 仍 很 强 ) 称 为 洪 德 情 
ЖО). 

在 洪 德 情形 (b) 中 各 角 动 
量 耦 合 的 模型 示 于 图 2. 19. 

从 图 2. 19 可 见 , 在 洪 德 


原子 核 间 轴 进 动 , 它 的 投影 为 





图 2. 19 洪 巷 情形 (b) 的 矢量 图 . 
WER, L 仍 是 快速 的 绕 虚线 椭 贺 所 代表 的 图 形 轴 的 章 动 比 实 线 椭圆 


所 代表 的 N 与 5 绕 了 的 进 动 快 得 多 ， 当 A= 
0 时 ,N(=R) 是 垂直 于 核 间 轴 的 .〈 取 自 参考 


ARA 仍 是 好 量子 数 . A 与 核 资料 [2],p.170) 


转动 角 动量 只 耦合 为 N,N 是 


除 电 子 自 旋 角 动量 外 的 总 角 动 量 , 它 在 轴 上 的 投影 也 是 4 五 ,与 N 
相应 的 量子 数 N 是 好 量子 数 ,N 的 取 值 总 是 等 于 和 大 于 A: 


N =Л4›,А+1,А+2,++ 


(2:7. 12) 


4 A=0 H}, N 取 0,1,2… 等 整数 值 . 
S 和 NN 由 磁 相 互 作 用 耦合 成 J. 总 的 效果 是 NW 和 S$ 5 J 进 动 ， 
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J=N+S 是 分 子 的 总 角 动 量 ( 以 上 均 假定 核 自 旋 角 动量 六 为 零 ). 
对 给 定 的 NN,J 的 量子 数 可 取 以 下 2S 十 1 个 值 (N=S 时 除外 ): 
J=N+S,N+S—1,.…,|IN—S| (2. 7.13) 
就 是 说 ,对 给 定 的 N ,能 级 还 有 2S+1 层 多 重 结构 . 
分 子 转动 能 由 图 2. 19 中 R— N° — A! 的 关系 可 得 
Eu 一 AhcBLNCN 二 1) 一 42] 二 7S + N (2.7.14) 
YS o N 一 项 是 由 于 S 和 N QI SESS B^] W£ E E fE JE # pR: К) НЕ 92 ВОЛА 
的 分 裂 , 即 NN 值 相 同 而 7 值 不 同 的 状态 能 量 稍 有 不 同 ,N 越 大 这 
种 分 裂 也 越 大 . 图 2. 20 示 出 最 重要 的 两 种 情况 , 即 ? 允 态 和 ?2 态 在 
洪 德 情形 (b) 中 的 转动 能 级 图 ,由 于 系数 7Y( 它 反映 磁 相 互 作用 的 
大 小 ) 值 很 小 ,所 以 分 裂 不 大 ， 由 于 三 态 的 A=0, 所 以 对 N= 二 0 的 
最 低 一 个 转动 级 有 J—S , 按 (2.7.13) 式 ,此 时 只 有 一 个 J 出现. 
可 以 证 明 ( 参 看 参考 资料 [3],p. 194 及 参考 资料 [7],p. 171), 
ХГУ 态 , 转 动能 量 可 写 为 : 
1 1 


Ew=hcLBN(N+1)+ 37N] J=N+7) 


1 1 


E,,=hc[B,N(N+1)— 27(N+1)J Q-N-—3) 


(2. 7.15) 

洪 德 情形 (b) 的 选择 定 则 是 AN — E1,AJ—0, +1. 

(3) 洪 德 情形 (c) 

某 些 分 子 (特别 是 重 分 子 ) 中 民 5 S 之 间 的 相互 作用 比 它们 
与 核 间 轴 的 相互 作用 更 强 , 此 时 ,A 和 三 均 无 意义 ,L 和 S 将 先 组 
成 合 矢量 J.( 电 子 的 总 角 动 量 ) ,J. 在 核 间 轴 上 的 分 量 Q 再 和 分 子 
转动 的 角 动 量 R 耦合 成 总 角 动量 J (图 2.21), 其 能 级 公式 与 
(2. 7. 9) 式 相同 . 

(4) 洪 德 情 形 (d) 
工 与 核 间 轴 的 耦合 很 弱 ,而 与 R 的 耦合 则 很 强 ， 在 图 2. 22 中 
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图 2. 20 洪 德 情形 (b) 中 :3 态 的 头 几 个 转动 能 级 (a) 和 3Z 态 的 头 几 个 转动 能 
级 (b)， 必 须 指出 ,在 2 态 的 情形 中 ,对 于 一 个 给 定 的 N 值 ,这 些 能 级 的 位 置 
并 不 是 依照 它们 的 J 值 的 次 序 排列 的 .图 中 的 双重 裂 距 与 三 重 裂 距 ,和 N 值 
不 同 的 各 个 能 级 的 间距 相 比 ,是 以 大 得 多 的 比例 尺 画 出 来 的 ( 取 自 参考 资料 
[2],p. 171) 
RH LS REAREN, N 再 与 5 看 合成 总 角 动 其 J， 但 通常 N 与 
S 耦合 极 弱 ,S 与 了 都 可 以 忽略 不 计 , 只 用 N 便 可 以 .此 时 RR 是 很 


好 地 量子 化 的 : |R| 二 MR(R 十 DA， 在 一 级 近似 下 ,转动 能 为 


106 分 子 天 体 物 理学 基础 








图 2.21 洪 德 情形 (c) 的 矢量 图 . L Sie. 图 2. 22 洪 德 情形 (d) 的 矢量 图 . 图 

的 进 动 和 Je 绕 原子 核 连 线 的 进 动 ,在 图 中 都 。 中 用 虚线 画 出 N 55 S 相 加 成 为 了 的 

没有 画 出 ( 取 自 参考 资料 [2],p. 173) 情况 ,因为 实际 上 并 不 重要 ( 取 自 参 

考 资料 [2],p. 173, 略 有 改动 ) 

E, =hcB,R(R+1) (2.7.16) 

每 一 个 R 对 应 一 个 一 级 近似 的 转动 能 量 . R 取 值 为 0,1,2,… 此 

公式 所 给 出 的 每 个 能 级 都 分 裂 成 若干 个 由 N 标志 的 子 能 级 ,N 的 
取 值 为 

N=R+L,R+L—1,*…,|R—L| (2. 7.17) 
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当 RSL 时 ,每 个 R 有 2L 十 1 个 不 同 的 N. 能 级 图 见 图 2. 23 的 右 
边 部 分 . (严格 地 讲 , 每 个 由 N 确定 的 子 能 级 还 要 进一步 分 裂 成 
2S+1 个 更 小 的 能 级 . ) 

мел j 





情形 (b) 


图 2. 23 ”右边 为 洪 德 情形 (d) 的 能 级 图 (以 也 = 1 的 情况 为 例 ). 图 的 左边 示 出 
相应 的 洪 德 情形 (b) 的 能 级 图 。 中 间 部 分 是 由 洪 德 情形 (b) 向 洪 德 情形 (d) 过 
渡 的 状况 (L 与 核 间 轴 的 相互 作用 强度 从 左 向 右 逐 渐 减 小 ) ( 取 自 参考 资料 
[2].p. 177) 
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2.7.3 脱 碍 现象 ”4 型 双重 能 级 


1. 自 旋 脱 耦 , 洪 德 情 形 (a) 到 (b) 的 过 渡 

洪 德 情形 (a)、(b)、(c)、(d) 都 只 代表 理想 化 的 极端 情形 , 它 在 
一 定 的 近似 程度 内 可 以 反映 某 些 电子 ( 自 旋 及 轨道 ) 角 动量 不 为 零 
的 分 子 的 转动 能 级 . 但 更 普遍 的 是 在 各 极端 之 间 的 过 渡 情 形 , 即 所 
谓 不 耦合 情形 ,这 时 能 级 变 得 复杂 ,前 述 的 一 些 好 量子 数 也 失去 意 
义 . 作为 一 个 例子 ,我 们 示 出 ?I 电子 态 的 转动 能 级 由 洪 德 情形 (a) 


过 渡 到 洪 德 情形 (b) 时 的 情形 (图 2.24)， 对 于 名 态 (S= 十 ,A 一 


D ERENER BUS Qm AMO R TT = 31 1 


iha sns J=0,Q+1,0+2,-. ik 


WAJE, R, mmt Ј=3, $.1.wa o 
能 级 如 图 2. 24 的 左边 所 示 , 它 和 图 аи 

"4*II 态 在 洪 德 情形 (b) 时 ,由 于 N=R+A, 而 4=1, 故 根据 
(2.7.12) N 的 取 值 为 N==1,2,3,…， 而 对 于 每 个 确定 的 N J 
的 取 值 为 ( 按 (2.7.13) 式 ) 








1 
N*3 

J= 
1 


NE 


结果 能 级 如 图 2. 24 中 间 所 示 ( 类 似 于 图 2. 2002). 

在 洪 德 情形 (a) 中 ,电子 的 轨道 运动 及 自 旋 运 动 都 与 核 间 轴 硝 
合 得 很 强 ,使 得 矢量 2 有 确定 意义 ， 也 就 是 说 人 与 工 之 间 有 强 看 
合 , 而 后 吕 再 与 核 转动 角 动量 尺 RAR J. 而 在 洪 德 情形 (b) 中 , 电 
子 自 旋 与 核 间 轴 耦合 很 弱 , 它 与 核 间 轴 脱 看 而 与 N(A 与 的 合 矢 
基 ) 形 成 强 耦 合 组 成 总 角 动 量 J. 介 于 洪 德 情形 (a) 和 洪 德 情形 (b) 
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"m a) TE) 情形 (a) 


图 2. 24 由 洪 德 情 形 (a) 向 洪 德 情 形 (b) 过 渡 的 能 级 示意 图 
《 取 自 参考 资料 [7],p. 187› 

两 种 极端 耦合 情形 之 间 是 过 渡 的 耦合 情形 ,叫做 自 旋 脱 耦 . 我 们 把 
过 渡 的 能 级 示 于 两 者 中 间 ， (图 2. 24 右边 也 是 洪 德 情 形 (a) 的 能 
级 ,不 过 它 的 自 旋 -轨道 作用 常数 (AS，A 中 的 4) 是 负 值 ，( 详 见 

参考 资料 [7],p. 186) 
天 文 观测 到 的 分 子 中 ,OH、CN 分 子 的 能 级 都 是 介 于 洪 德 情 
形 (a) 和 洪 德 情形 (b) 之 间 的 ， 但 OH 较 靠近 洪 德 情形 (a) ,CN BE 
靠近 洪 德 情 形 (b)， 这 两 种 分 子 都 有 原子 核 自 旋 造 成 的 超 精细 结 
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构 ( 有 关 超 精细 结构 的 问题 见 S 2.8). 由 于 OH 还 有 A- 双 重 态 的 
分 裂 , 它 的 能 级 将 在 下 一 小 段 中 给 出 . 这 里 我 们 先 给 出 CN 的 能 级 
图 (图 2. 25). 

2. 工 脱 耦 ,4 双重 能 级 ,情形 (a) (0 8] CD B SERE 

4 型 双重 能 级 (4-type doubling 或 4-doublets) 是 星际 分 子 微 
波谱 观测 中 一 种 重要 的 能 级 ,因为 有 些 分 子 (例如 第 一 个 在 微波 波 
段 观 测 到 的 星际 分 子 OH 和 CH 分 子 ) 的 ?I 态 中 的 A 型 双重 能 级 
间 的 雅 迁 频率 都 正好 在 微波 波段 . 

$2.3 节 里 曾 说 过 :在 分 子 中 电子 轨道 角 动 量 工 沿 分 子 内 部 
电场 空间 量子 化 ,其 投影 取 М,=1,,1,—1,1.—2,++,0,++,—1,+ 
1，, 一 了 各 值 , 并 且 |Mz1 相 同 的 状态 能 量 相同 ,因此 可 以 用 A= 
|Az| 来 表示 能 级 ,4 取 0,1,2,…, 工 ,……，, 共 工 十 1 个 正 值 . 可 见 , 即 
使 其 它 各 种 因素 造成 的 简 并 都 不 考虑 ,对 于 AA 的 任 一 个 能 级 
至 少 也 还 要 包含 二 重 简 并 , 即 包 含 |Mi | 相同 而 Mi 的 正 负 号 不 同 
的 两 种 运动 状态 . 在 以 前 所 有 的 讨论 中 ,一 直 认为 这 种 双重 简 并 没 
有 解除 . 但 事实 上 ,在 一 定 条 件 下 ,这 种 双重 简 并 将 被 解除 ,每 个 原 
来 用 J 量子 数 标志 的 能 级 将 分 裂 为 两 个 能 级 ， 一 般 情形 下 ,这 两 
个 能 级 的 间隔 小 于 转动 能 量 和 精细 结构 能 量 , 但 在 微波 测量 中 仍 
是 可 以 精确 地 量 出 的 , 称 为 A 型 双重 能 级 . 

下 面 简 单 说 明 简 并 解除 的 原因 . 它 是 由 核 的 转动 角 动 量 R 与 
电子 轨道 角 动量 工 之 间 的 相互 作用 引起 的 ,在 讨论 洪 德 情形 (a) 
和 (b) 时 ,我 们 都 忽略 了 这 个 相互 作用 . 那 时 ,我 们 集中 注意 于 (a)、 
(b) 两 种 极端 条 件 下 ,R,A,S 之 间 , 以 及 它们 和 分 子 轴 之 间 , 如 何 
以 不 同 的 方式 构成 总 角 动 量 /, 其 中 世 都 是 很 强 地 耦合 到 分 子 轴 
上 ,以 致 只 有 A 是 有 意义 的 .这 种 理想 的 极限 情形 能 以 很 好 的 近 
似 反映 观测 到 的 能 级 和 谱 线 ， 但 实际 分 子 都 往往 是 处 于 各 种 极限 
情形 之 间 的 过 渡 情 形 ， 现 在 讨论 Л 双重 能 级 ,就 必须 把 在 极限 情 
形 下 忽略 掉 的 工 与 R 的 作用 加 以 考虑 . 
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(a) 基 电子 态 X? 和 第 一 激发 电子 态 BIZ 的 最 低 几 个 转动 能 级 (接近 洪 德 情 
形 (b). 图 中 标 出 了 若干 光学 路 迁 . 图 右边 是 把 X:2 态 的 N=0 和 1 的 能 级 放 
大 , 示 出 精细 结构 (J) 和 超 精 细 结 构 (F) 以 及 它们 之 间 的 毫米 波 既 迁 . 





(b)1940 年 W. S. Admas 在 蛇 夫 座 《 星 方向 观测 到 的 CN 的 星际 光学 吸收 线 
图 2. 25 CN 分 子 的 能 级 图 ( 取 自 参考 资料 [6],p. 51. 原 (a) 图 有 误 ,已 修改 ) 
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4- 双 重 能 级 是 对 工 与 分 子 轴 耦合 的 解 夺 , 是 介 于 洪 德 情形 
(a) 或 (b) 和 洪 德 情 形 (d) 之 间 的 过 渡 情 形 . 这 种 过 渡 使 同一 个 A 
中 ,Mi 不 同 的 两 个 状态 间 产 生 微小 的 能 级 分 裂 AE, 定 量 的 计算 
AE 是 很 繁复 的 (参见 参考 资料 [7],§ 7.50 ,对 S=0,A=1 的 情形 
GIL ZO ,结果 有 如 下 形式 : 

AE-—q4J CI 2-1) (2.7.18) 

AE 为 原来 简 并 的 能 级 的 分 裂 , 即 A 型 双重 能 级 间 的 能 量 间隔 ,qy 
的 计算 很 复杂 .可 以 看 出 ,AE 将 随 转动 的 增 大 ( 即 7 增 大 ) 而 增 
X. 图 2. 23 定性 地 表示 出 由 情形 (b) 向 情形 (d) 过 渡 的 状况 . 

另外 ,需要 指出 一 点 ;与 分 裂 后 的 两 个 能 极 相 对 应 的 ,并 不 是 
+4 态 和 一 A 态 ,而 是 它们 的 线性 组 合 . 

在 星际 分 子 中 , 谱 线 属于 4 型 双重 能 级 的 分 子 有 OH RICH. 


OH HEB FSA AMIL, B 4 一 1， S= 4+5= +, - 


OH RS A ffl S 都 不 为 零 ,所 以 在 考虑 4 型 双重 性 之 前 , 先 要 
考虑 电子 角 动 量 和 转动 角 动 基 的 耦合 问题 ( S 2.7)， 实 际 上 ,OH 
是 介 于 洪 德 情形 (a) 和 洪 德 情形 (b) 之 间 的 过 渡 情 形 ( 参 阅 图 
2. 24) ,但 更 接近 情形 (a). я СЕЕ 


235 7 up 8б: 
标记 能 级 ,于 是 ?3 态 有 /一 z, 2 1, LER J=7> > » 


… 等 各 转动 能 级 ，OH 分 子 的 特点 在 于 每 个 转动 能 级 的 士 4 简 并 
又 被 解除 ,成 为 A 双重 能 级 (图 2. 26)， 除 此 之 外 ,由 于 H 原子 的 
原子 核 具有 固有 核 自 旋 角 动量 ,所 以 OH 的 能 级 还 有 超 精细 结构 ， 
这 一 点 放 在 下 一 节 介 绍 . 

4 双重 能 级 中 ,一 个 能 级 的 波 函 数 是 对 称 的 (用 “十 ”表示 ), 另 


第 二 章 ”天 文 分 子 谱 线 的 物理 基础 113 





JF 


f (0k) 92 


(420K) 


(зок) 


Isum. 


(ок) 





ооу Н Ж š m 
кан 











图 2. 26 OH ЪТ T GIL RI Е АЫ CASA J 标志 的 
转动 能 级 分 裂 为 A 双重 能 级 ,用 “十 “一 "表示 .进一步 的 分 裂 为 用 下 标志 的 
超 精细 分 裂 能 级 ， 向 下 的 箭头 表示 天 文 上 已 观测 到 的 跃迁 ,向 上 的 箭头 表示 
可 能 造成 的 某 种 粒子 数 反 转 的 红外 (一 122 hm) 抽 运 ( 取 自 参考 资料 [6]， 
p. 80) 


一 个 能 级 的 波 函 数 是 反对 称 的 (用 “一 "表示 ), 这 两 种 对 称 性 之 间 
的 跃迁 总 是 允许 的 . 
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52.8 ”分子 的 超 精 细 结 构 能 级 和 谱 线 


在 这 一 节 中 ,要 考虑 以 前 各 节 中 了 予以 忽略 的 原子 核 自 旋 In 对 
能 级 的 影响 . 这 种 影响 类 似 于 原子 光谱 中 的 情形 ,其 结果 是 造成 能 
级 的 超 精 细 结 构 . 这 种 能 级 我 们 在 图 2. 25CCN) 和 图 2. 26(OH) 中 
已 经 遇 到 过 了 . 

超 精 细 结 构 的 物理 图 像 是 核 自 旋 磁 矩 内 ( 它 的 大 小 与 核 自 旋 
角 动 量 六 成 正比 ) 与 不 等 于 零 的 电子 轨道 磁 矩 u 及 电子 自 旋 磁 
和 矩 之 间 的 磁 相 互 作用 ,这 种 磁 相 互 作用 可 以 看 成 是 核 自 旋 角 动 基 
Ix ХЕ L E. S 所 产生 的 磁场 中 发 生 量子 化 的 空间 取向 ,不 同 的 相对 
取向 对 应 着 不 同 的 磁 相 互 作用 能 ,结果 使 原来 (未 考虑 核 自 旋 时 ) 
的 能 级 分 裂 为 若干 个 能 级 ,每 个 子 能 级 代表 一 种 相对 取向 . 这 种 微 
小 的 能 级 分 裂 就 叫做 能 级 的 超 精细 结构 , 它 使 原来 的 每 一 条 谱 线 
也 产生 相应 的 超 精细 结构 . 

РУ БОКЕ ТЮ ААУ 态 ) ,各 个 电子 的 轨道 角 动 
基 和 自 旋 角 动量 (因而 相应 的 磁 矩 yw 和 ys) 都 因 成 对 而 相互 抵消 ， 
4A 二 5 二 0, 它 们 在 原子 核 上 的 总 磁场 等 于 零 , 所 以 分 子 只 有 由 于 其 
它 原因 (分 子 的 转动 或 其 它 核 的 自 旋 ) 所 产生 的 极 微弱 的 磁场 作用 
在 核 自 旋 上 .这 种 情况 下 超 精 细 分 裂 只 有 几 个 kHz 的 数量 级 ,不 
易 分 辨 . 但 对 于 其 它 的 的 电子 态 (例如 OH 的 ?03 态 ,CN 的 全 5), 
超 精细 结构 可 以 产生 几 十 MHz 的 分 裂 ,这 是 我 们 感 兴趣 的 . 

处 理 超 精 细 结 构 的 办 法 仍 是 用 角 动 量 看 合 ,虽然 存在 着 几 种 
可 能 的 耦合 方式 ,但 实际 上 , 极 大 多 数 情 形 都 可 以 用 Th 和 J 的 看 
合 来 形成 分 子 的 总 角 动 量 正 ,下 = 从 十]. 其 中 了 就 是 在 $ 2. 7 中 讨 
论 过 的 ,由 电子 的 自 旋 角 动量 S, 轨 道 角 动量 二 加 上 分 子 转动 的 角 
动量 R 耦合 而 成 的 (除了 核 自 旋 以 外 的 ) 合 角 动 量 . 

超 精细 结构 的 每 个 子 能 级 用 量子 数 F 来 表示 ,F 的 值 取 .7 十 7 
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和 |7 一 | 之 间 相 隔 为 1 的 整数 或 半 整 数 . 了 为 核 自 旋 量子 数 . 4 J 
之 T 时 , 共 形 成 27 十 1 个 子 能 级 ;而 J-—I 时 , 共 形 成 2J +1 个 子 能 
级 .在 OH ФТФ ГЕН 原子 核 的 自 旋 量子 数 ,等 于 1/2. 在 CN 
分 子 中 了 是 *N 原子 核 的 自 旋 量 子 数 , 它 等 于 1( 参 阅 图 2. 25、 图 
2. 26), 各 种 原子 及 其 同位 素 的 核 自 旋 值 可 查阅 参考 资料 [7]p. 644 
一 648, 附 录 三 ， 不 同 的 同位 素 分 子 的 核 , 核 自 旋 值 不 同 , 所 以 利用 
超 精 细 结 构 可 以 容易 地 区 别 和 判定 同位 素 分 子 的 谱 线 . 

定量 计算 超 精细 结构 的 间隔 一 般 情 况 下 是 在 哈密 顿 量 中 加 上 
Hw — Als * J 一 项 ,用 微 扰 方 法 求 得 . 

针对 具体 的 电子 状态 和 耦合 方式 ,可 从 理论 上 算出 4 的 值 ， 
例如 对 洪 德 情形 (a) ,计算 得 到 


А=[вА+ Ф+9)5]усу гт 


EH a,b,c 分 别 是 反映 核 与 电子 轨道 角 动 量 相互 作用 , 核 与 电子 
自 旋 角 动量 的 张 量 相互 作用 , 核 与 自 旋 角 动 量 标量 相互 作用 大 小 
的 量 ( 参 看 参考 资料 [1],p. 183 或 [7], 第 8 章 ) ,这些 不 在 这 里 详 
细 介 绍 .F 的 选择 定 则 是 AF -—0, +1. 

图 2.27 给 出 了 两 个 天 文 上 观测 到 的 在 分 子 的 转动 能 级 上 辣 
加 了 超 精 细 结 构 能 级 的 例子 ， 其 中 HCN 的 超 精 细 结 构 来 自 *N 
FE — 1) ,箭头 所 示 的 跃迁 对 应 观测 到 的 谱 线 . HCO 的 超 精细 结 
构 来 自 两 个 氨 核 的 合 核 自 旋 ,图 中 所 示 是 转动 能 级 le 一 1i:( 参 看 
2. 14) 跃 迁 的 超 精细 结构 . 


除了 7 一 0 和 7 一 去 的 核 (它们 的 波 函 数 有 球 对 称 性 ) 以 外 , 许 


多 原子 核 ,除了 磁 偶 极 矩 外 还 具有 电 四 极 矩 , 电 四 极 卸 的 轴 相 对 于 
J 取向 不 同时 ,静电 相互 作用 能 不 同 , 它 对 超 精细 结构 的 裂 距 会 产 
生 影响 . 
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(a) 线 形 分 子 HCsN 转动 能 级 的 超 精 《b) 非 对 称 陀螺 分 子 HCO 转动 能 级 110 一 
细 结 构 ( 取 自 参考 资料 [1],p. 194) 11: 的 超 精 细 结 构 能 级 . 它们 之 间 的 6 个 允许 
的 跃迁 已 经 在 天 文 谱 线 中 观测 到 ( 取 自 参考 

资料 [6],p. 91 页 ) 

图 2.27 分 子 能 级 的 超 精细 结构 


$2.9 反 演 能 级 


有 一 些 非 平面 分 子 具有 反 演 能 级 ,其 中 氨 分 子 (NH;) 特 别 引 
起 我 们 注意 ， 氨 的 微波 谱 线 很 强 , 而 且 数 目 很 多 , 它 在 分 子 波谱 学 
的 发 展 中 起 过 重要 作用 :在 天 文 上 , 它 是 第 二 个 被 射电 望远镜 观测 
到 的 星际 分 子 (1968 年 ), 目 前 天 文 上 已 找到 NH; 的 许多 谱 线 和 
许多 МН, 源 . 

氨 分 子 的 结构 是 一 个 对 称 陀 螺 ,3 个 H 位 于 一 个 平面 (zy F 
面 ) 上 ,N 原子 位 于 垂直 于 此 平面 的 轴 (z 轴 ) 上 (图 2. 28) ,形成 一 
个 锥 形 . 
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# $ 2.6 中 讲 过 ,对 称 陀 H 
螺 型 分 子 的 能 级 可 用 7, К 
两 个 量子 数 标志 ,其 能 级 图 
如 图 2. 11 所 示 . 每 一 个 用 7， 


K 量子 数 标志 的 能 级 具有 y и i 
+к&ййй EAA ik 仿 一 -一 会 一 -十 一- ©) 
简 并 在 陀螺 的 对 称 性 被 破坏 


时 解除 ,成 为 K 型 双重 能 级 . 
但 在 NH; 分 子 中 ,这 不 是 主 
要 的 ,而 且 , 在 NH; rB ,J , K 


值 不 同 的 能 级 相距 很 远 ( 转 

动 常数 大 ), 所 以 它们 之 间 也 图 2. 28 NH 分 子 的 结构 . 
没有 像 CH;CN (图 2.12) 那 虚线 所 示 为 N 原子 的 反 演 位 置 
样 的 微波 跃迁 . 


NH, 的 微波 跃迁 完全 是 由 另 一 种 原因 造成 的 能 级 间隔 产生 
的 , 它 被 称 为 反 演 能 级 ， 反 演 能 级 本 质 上 是 由 一 种 特殊 条 件 下 的 
( 反 演 ) 振 动 运动 所 产生 的 ,在 NHs 分子 中 ,就 是 N 原子 在 3 个 H 
原子 所 构成 的 平面 两 边 往复 振动 ( 即 图 2. 28 中 N 的 两 个 位 置 间 
的 振动 )，N 原子 在 振动 的 过 程 中 受到 一 个 分 子 内 部 的 势能 场 ( 参 
看 图 2. 30), 这 个 势能 场 的 中 央 部 分 对 反 演 振动 有 阻碍 作用 . 为 了 
理解 反 演 能 级 ,让 我 们 回顾 振动 问题 的 处 理 ， 在 $ 2. 5 rS E 
势能 曲线 是 抛物 线 VCr) 一 二 4(r 一 ro)?, 则 量子 化 的 振动 能 级 的 本 
征 信 为 

Es hs w+ 二 (2.5.1) 


其 中 wa 反映 简 谐 振动 作用 力 的 强度 ,w 为 振子 质量 ,v 一 
0,1,2,3,… 为 振动 量子 数 . 结果 ,振动 能 级 如 图 2. 29(a) 所 示 是 等 
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距 的 (参看 图 2. 5). 能 级 间隔 ЛЕ, оса. 和 经 典 振子 对 应 , 儿 正 是 
振子 的 振动 频率 ,r 一 引 则 是 振动 一 次 所 需要 的 时 间 . 























(а) (b) o 


图 2.29 有 势 又 的 势能 曲线 和 能 级 的 示意 图 

但 如 果 势 能 抛物 线 中 央 出 现 了 一 个 势 垒 情况 就 不 同 了 ,这 时 
能 级 将 一 对 一 对 地 互相 靠近 ,成 为 图 2. 29(b) 所 示 的 情况 . "4 e 
非常 高 陡 , 如 图 中 (c) 的 情形 时 , 则 能 级 仍 是 等 距 的 ,但 此 时 AES 
约 为 2 foo, 而 且 其 中 每 一 个 能 级 是 由 两 个 能 级 合并 而 成 的 ， 用 经 
典 的 看 法 比喻 的 话 , 图 (c) 中 势 驳 左右 两 边 的 两 套 能 级 可 以 认为 是 
分 别 对 应 于 振子 以 频率 约 为 2x 如 在 势 垒 的 这 一 边 振动 和 在 势 全 
的 另 一 边 振动 . 

对 于 势 垒 不 是 无 限 高 的 情形 (如 图 中 (b),(c)) 中 那些 完全 简 
并 的 能 级 将 稍微 分 开 . 按 经 典 的 看 法 ,如 果 粒 子 的 总 能 量 ( 动 能 十 
势能 ) 低 于 中 央 势 例 的 峰值 的 话 , 则 粒子 只 能 在 峰 的 某 一 边 振动 . 
因此 有 些 文献 中 , 仍 沿用 经 典 物 理 对 图 中 (c) 情 形 的 说 法 .形式 地 
认为 (b) 图 中 那些 成 对 靠近 的 能 级 中 ,每 对 中 的 一 个 对 应 于 粒子 
在 势 双 这 一 边 , 另 一 个 对 应 于 势 又 的 另 一 边 . 

实际 上 ,这 是 一 种 只 能 用 基 子 力学 解释 的 效应 , 即 所 谓 的 “ 隧 
道 效 应 ” 它 人 允许 总 能 量 低 于 势 垒 峰值 的 粒子 以 一 定 的 概率 “ 穿 
透 ” 而 不 是 越过 ) 非 无 限 高 的 势 又 ,在 势 全 的 另 一 边 出 现 ， 所 以 当 
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有 限 高 的 势 垒 出现 于 势能 曲线 当中 时 ,振子 还 是 可 以 在 > 和 > 
«ro 的 两 个 区 域 间 往复 振动 . 按 Townes 的 形象 说 法 , 它 使 那些 穿 
透 势 又 而 在 势 垒 两 边 往复 振动 的 粒子 的 振动 周期 变 长 了 (振动 频 
率 变 低 了 )， 势 从 越 高 , 穿 透 势 垒 的 振动 周期 越 长 .而 在 同样 的 势 
人 又 下 ,能 量 越 低 的 粒子 ( 即 处 于 振动 量子 数 o 值 小 的 振动 状态 的 粒 
子 ) 受 势 垒 的 阻碍 更 大 ,所 以 振动 周期 就 更 长 (振动 频率 更 低 )， 

量子 力学 的 计算 可 以 证 明 ( 参 看 参考 资料 [7],p. 67, 第 12 
章 ), 图 2.29(b) 中 每 对 靠 得 较 近 的 两 个 振动 能 级 之 间 的 间隔 ЛЕ 
正 对 应 上 述 这 种 穿 透 势 驹 的 振动 频率 . 所 以 能 量 低 的 振动 态 ,每 对 
能 级 间 的 间隔 就 小 ,而 高 一 些 的 振动 态 间隔 就 大 些 , 图 (b) 已 定性 
的 表示 了 这 个 情况 ， 至 于 图 (b) 中 两 个 能 级 对 之 间 的 能 量 间隔 则 
可 以 认为 是 反映 粒子 只 在 势 又 一边 振动 时 的 振动 频率 的 ， 当 势 垒 
达到 无 限 高 时 ,粒子 穿 透 概率 为 零 ,就 只 能 在 一 边 振动 ,这 就 是 图 
2. 29(c) 的 情形 、NHs 分 子 中 , 按 图 2. 28 的 结构 ,如 以 垂直 于 3 个 
H 原子 平面 的 轴 为 z 轴 ( 平 面 处 于 z 轴 的 零点 ), 则 N 原子 在 = 轴 
上 运动 时 受到 的 势能 大 致 如 图 2. 30 的 情形 ， 这 个 势 垒 属 中 等 高 
结果 使 最 低 一 对 振动 态 靠近 到 相当 于 微波 跃迁 的 范围 ( 波 数 a~o. 8 
cm! , Ж vez2. 4х10* MHz. 其 次 一 对 振动 态 靠 近 到 ><“36 cm, 
它 的 跃迁 对 应 于 亚 毫米 波段 的 电磁 波 ( 频 率 v<*1 080 GHz). 

所 以 ,NH; 在 势 刍 峰值 以 下 有 4 个 振动 能 级 ,由 于 势 刍 的 效 
果 , 互 相 靠 近 成 两 对 ( 比 势 又 高 的 振动 能 级 类 似 通常 振动 能 级 仍 是 
近似 等 距离 的 ,就 是 说 ,总 能 最 高 于 势 参 峰 值 的 粒子 可 以 在 H 原 
子平 面 两 边 自由 振动 ,没有 “ 穿 透 " 问 题 . 但 它们 的 能 级 仍 受到 势 垒 
的 影响 ,表明 势 又 对 它们 仍 有 一 定 阻碍 作用 )， 最 低 一 对 振动 能 级 
和 其 上 面 一 对 振动 能 级 之 间 的 距离 "<*950 cm `! , 落 在 红外 波段 . 
如 前 所 述 , 微 波 波段 的 v 盖 2.4X10: MHz FILE EK UE BER vas 
1 080 GHz 可 认为 对 应 于 穿 透 位 令 的 振动 的 频率 ,而 红外 波段 的 
跃迁 则 对 应 只 在 位 垒 一边 振动 的 频率 . 
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(b) 示 出 图 (a) 中 最 低能 量 的 部 分 以 及 最 低 的 几 个 振动 能 级 
图 2. 30 ( 取 自 参考 资料 [7],p. 301, 稍 有 修改 》 
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Townes 说 ,把 最 低 的 一 对 能 级 间 的 跃迁 叫做 “ 反 演 ”( 翻 转 
inversion) 跃迁 的 原因 是 “ 它 的 对 应 的 经 典 运动 是 翻 里 向 外 ” 
(“being turned inside out”), EI N 原子 从 3 + H 原子 构成 的 平面 
的 一 边 翻 到 另 一 边 . 

现在 我 们 清楚 了 ,由 于 “ 穿 透 ?效应 ,NHs 分 子 的 最 低 两 个 振 
动能 级 是 靠 得 非 常 近 的 ， 然 而 每 个 振动 又 各 自 有 自己 的 转动 能 级 
组 ( 即 类 似 于 图 2. 11 的 对 称 陀 螺 能 级 组 )， 可 以 想到 ,这 两 个 转动 
能 级 组 将 释 在 一 起 ,原来 (用 .1, 开 标志) 的 每 个 转动 能 级 ,现在 将 
有 另 一 个 相应 的 能 级 在 其 旁边 (它们 属于 另 一 个 振动 态 ) ,形成 一 
个 一 个 能 级 对 ， 这 些 能 级 对 之 间 的 跃迁 频率 的 值 当 然 是 在 2. 4X 
10' MHz 附近 的 .图 2.31 中 示 出 一 部 分 氮 的 反 演 能 级 对 . 


37—7: 


+ 














NH 
Vim 3 一 [一 53.76GHz 
2 
2 E, 23.72GHz 
k M 
1—J23.69GHz 
0 一 P 
J К=0 1 2 3 


图 2. 31 NH; 分 子 的 最 低 的 几 个 反 演 能 级 对 ( 取 自 参考 资料 [1],p. 195) 

如 果 这 些 能 级 对 的 间隔 完全 一 样 , 则 我 们 将 只 能 看 到 一 条 谱 
线 .但 事实 上 ,由 于 其 它 许多 原因 ,各 能 级 对 的 间隔 有 所 不 同 ,这 就 
使 我 们 能 够 看 到 许多 谱 线 ,每 条 谱 线 就 用 NH. 的 J, KARR. 如 
图 2. 31 中 ,最 低 的 一 个 跃迁 就 写 为 (1,1) 反 演 谱 线 . 氨 分 子 各 条 反 
演 谱 线 的 精确 数据 已 在 参考 资料 [7],p. 311 的 表 12-13 中 列 出 . 

反 演 能 级 对 的 波 函 数 总 是 一 个 对 称 ( 十 ) ,一 个 反对 称 (一 ), 它 
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们 之 间 的 跃迁 总 是 允许 的 . 

目前 用 射电 天 文 方法 在 23—25 GHz(1. 2—1. 3 cm) 范 围 ,在 
星际 和 拱 星 包 层 中 已 发 现 十 几 组 氨 分 子 的 反 转 谱 线 , 其 J,K 值 
3: 

J,K=1,1;2,2;3,3;4,4;5,5;6,6;2,1;3,2;4,2;4,3;5,4;6,53 

7,6;8,7;9,7;9,8;10,9. 

顺便 说 明 一 下 所 谓 “ 受 碍 
运动 (hindered motion ) 的 概 
念 ”. 在 氨 分 子 中 ,振动 运动 受 
到 了 势 艰 的 阻碍 ,这 是 受 碍 运 
动 中 的 一 种 类 型 . 除了 这 种 类 
型 外 还 有 其 它 类 型 . 在 天 文 分 
T P,CH;OH (甲醇 ) 分 子 就 
存在 另 一 种 受阻 碍 的 运动 . 甲 
醇 的 分 子 结构 如 图 2. 32, 可 
以 看 出 ,其 中 和 O 原子 接 在 
一 起 的 H 原子 有 3 个 能 量 上 
等 效 的 位 置 ( 即 绕 分 子 轴 每 隔 
120* 一 个 位 置 ) ,这 个 H 原子 
在 绕 分 子 轴 相 对 于 分 子 的 其 
余部 分 转动 时 ,必须 经 过 由 图 2.32 CHIOH 分 子 的 结构 。 图 中 垂直 的 
CH, 的 作用 形成 的 三 个 势能 虚线 为 分 子 轴 ( 取 自 参考 资料 [7],p. 302) 
峰值 点 ,也 就 是 说 H 原子 的 转动 受到 阻碍 . 它 是 一 种 介 于 “完全 自 
由 的 相对 转动 "(阻碍 势能 等 于 零 ) 与 “扭转 振动 ”( 势 能 的 峰值 很 
高 原子 只 能 在 两 个 峰值 之 间 做 往复 的 扭转 振动 ) 之 间 的 过 渡 情 
Ж. 这 使 得 CHOH 的 能 级 变 得 复杂 (参看 参考 资料 [7], 8 12.8— 
12. 10). 

下 面 讨论 氨 分 子 反 演 谱 的 超 精细 结构 . 
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车 再 考虑 到 N 核 自 旋 六 和 分 子 场 的 电 四 极 矩 相互 作用 及 氢 
核 自 旋 n, 的 磁 相 互 作用 , 则 氨 分 子 每 一 个 转动 态 的 反 演 谱 线 还 会 
再 分 裂 成 若干 谱 线 ,习惯 上 称 为 氮 分 子 反 演 谱 线 的 精细 结构 和 超 
精细 结构 . (实质 上 ,N 核 自 旋 造成 的 能 级 分 裂 也 应 该 属于 超 精细 
结构 )， 图 2. 33 给 出 了 氮 的 (J,K)=(1,1) 的 电 四 极 矩 精细 结构 、 
超 精细 能 级 以 及 谱 分 布 轮廓 . 

(1) 电 四 极 矩 精细 结构 分 裂 

由 于 N 核 的 电 四 极 矩 和 分 子 中 电子 的 相互 作用 ,使 每 个 反 演 
态 的 能 级 都 分 裂 成 3 个 能 级 ,这 3 个 能 级 分 别 对 应 F,—0,1,2, F 
是 包含 N 核 自 旋 Is 在 内 的 分 子 总 角 动 量 F,=J- Is. X$ FL 的 选 
FEWE AF. —0, d: 1, И 2. 33(a) 图 左 侧 所 示 . 其 中 ,AF,==0， 
Е=0 ЖЖЖ. 符合 上 述 选 择 定 则 的 跃迁 共有 6 种 ,但 由 
于 AF,=0 的 两 个 路 迁 有 相同 的 频率 (vs==vn) ,因此 (J,K)=(1， 
1) 反 演 谱 线 实际 上 分 裂 为 5 条 精细 结构 谱 线 . 中 心 的 主线 (AF' = 
0) ,大约 占 辐 射 总 强度 的 5096 ;两 对 伴 线 分 别 位 于 主线 的 两 边 , 间 
隔 约 1 MHz EF. ERA ERRET E. 

在 星际 分 子 云 中 ,典型 的 动力 学 温度 为 20 K, 处 于 (J,K)= 
(2,3),(3,3),(4,4)… 等 高 转动 态 的 氨 的 布 居 数 很 少 , 因 此 在 暗 云 
里 ,我 们 只 能 观测 到 (J,K)==(1,1) 的 反 演 线 和 它 的 精细 结构 ,对 
于 那些 温度 较 高 的 分 子 云 热 核 , 可 能 能 观测 到 几 种 高 转动 态 的 反 
演 线 , 不 过 即使 主线 可 以 观测 , 伴 线 也 很 弱 , 甚 至 根本 就 检测 不 到 、. 

(2) 毛 核 自 旋 的 磁 超 精细 结构 

由 于 氨 分 子 中 3 个 H EHE IER X BER 500 29 3H 

核 的 总 自 旋 ,| 天 [= 五 (mm 十 1) 大 ,对 天 多 重 性 不 为 3 的 情况 , 因 不 


相 容 原理 的 限制 ,, RERI). 1, 与 F, 相互 作用 ,使 NH, 反 演 线 


的 精细 结构 能 级 继续 分 裂 ( 见 图 2. 33(a) 的 右 侧 ). 对 于 KK=1 的 反 
演 线 , 较 高 能 级 的 超 精细 结构 有 大 约 10 kHz 的 间隔 ,而 较 低能 级 
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下 部 给 出 理论 计算 的 谱 线 的 位 置 及 强度 
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《b) 用 高 灵敏、 高 分 辨 力 接收 设备 在 尘 云 L 134N 中 观测 到 的 天 文 NHs 分 子 J=1, 
二 1 的 反 演 谱 线 的 超 精细 结构 


图 2.33 ( 取 自 参考 资料 [6],p. 128) 
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结构 有 大 约 40 kHz 的 间隔 . 上 述 相互 作用 结果 得 到 总 角 动 量 下 一 
Fi+IoF=FO rLIoF I 1,-,1Е,—1|. е А/=0, 
AK 一 0,AF 一 0, 士 1, 其 中 AF=0, 下 =0 的 跃迁 是 禁 戒 的 ， 在 这 样 
的 跃迁 条 件 下 ,共有 18 个 允许 跃迁 . 18 条 超 精 细 结 构 谱 线 的 理论 
跃迁 强度 已 描绘 在 图 2. 33(a) 的 下 方 . (关于 МН, 超 精细 结构 的 讨 
论 可 参看 参考 资料 [7],， 83.4, 88.10.) 

图 2. 33(b) 给 出 天 文 观测 的 实际 结果 . 
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在 厘米 .毫米 、 亚 毫米 以 及 红外 等 波段 ,我 们 已 经 接收 到 了 数 
以 千 计 的 来 自 上 百 种 天 体 分 子 的 谱 线 . 它们 产生 于 温度 为 1 K 到 
3 000K 的 广阔 范围 ,如 冷 暗 云 . 热 云 、 拱 星 分 子 包 层 以 及 星际 激 波 
波 前 等 物理 条 件 相 差 悬 殊 的 区 域 . 这 些 来 自分 子 云 或 星 周 包 层 的 
df 线 为 我 们 研究 星际 分 子 辐射 区 的 物理 状态 .运动 学 结构 和 演化 
提供 了 大 量 信息 . 

由 射电 望远镜 或 红外 望远镜 得 到 的 谱 线 资料 有 谱 线 强度 、 谱 
线 轮 廓 以 及 观测 到 的 线 心 频率 相对 谱 线 静止 频率 的 偏 移 . 如 何 由 
这 些 资料 推 求 出 分 子 云 或 拱 星 分 子 包 层 的 运动 温度 、 气 体 (主要 是 
Н) 密度 、 柱 密度 、 某 种 分 子 的 相对 丰 度 以 及 分 析 它 的 运动 和 正在 
进行 的 物理 过 程 ,首先 必须 了 解 是 什么 样 的 过 程 决定 了 我 们 所 得 
到 的 观测 量 . 这 就 涉及 到 分 子 云 或 分 子 包 层 的 谱 线 辐射 转移 理论 ， 
也 即 分 子 谱 线形 成 的 理论 、 它 的 微观 过 程 和 物理 机 制 . 
. ”在 具体 的 天 体 物 理 环境 下 ,各 种 谱 线 轮 廓 形成 的 最 直接 反映 
是 谱 线 辐射 区 的 物理 结构 .速度 场 和 谱 线 光 厚 等 . 从 分 子 云 的 物质 
分 布 看 ,有 均匀 结构 和 不 均匀 结构 (如 团 块 .纤维 状 物质 和 空洞 等 ) 
之 分 ;从 速度 场 性 质 看 ,又 有 热 速度 场 和 非 热 速度 场 (如 系统 运动 
和 瀚 动 运动 ) 之 分 . 谱 线 形成 的 进一步 研究 还 涉及 到 分 子 云 和 拱 
星 分 子 包 层 的 动力 学 状态 以 及 成 协 天 体 的 演化 . 本 章 最 后 一 节 将 
具体 分 析 在 系统 运动 和 汕 动 运动 情况 下 分 子 谱 线 的 成 因 ， 

有 关 分 子 谱 线 辐射 转移 中 的 一 些 问题 ,有 兴趣 的 读者 还 可 查 
IR] Winnewisser 等 (1979 年 ) ,Genzel(1992 +), Elitzur (1992 4E) 
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以 及 Emerson(1996 4E) 等 人 的 专著 0 人 . 


8 3.1 分子 谱 线 的 辐射 转移 


311 分 子 谱 线 的 辐射 转移 方程 

这 里 首先 考虑 处 在 一 个 平行 - 平面 近似 云 中 的 谱 线 辐射 转移 
方程 . 此 时 通过 云 , 沿 视线 方向 的 路 径 ds, 分 子 谱 线 比 强度 也 (单位 
М .cm + Hz”! + sr!) 的 改变 满足 下 式 ， 


S. в, (3.1.1) 


先 只 考虑 自发 辐射 , 则 发 射 系数 

ь= Wo) n, Au 
HAA W «cm? + Hz! + sr 1, FER ul 表示 产生 频率 为 v 辐射 
REKE FER, n 是 上 能 级 分 子 数 密度 (单位 为 cm), Aai 
爱 因 斯 坦 自 发 辐射 跃迁 概率 ,g%(>) 为 谱 线 的 归 一 化 轮廓 函数 , 它 表 
示 在 频率 ”上 单位 频率 间隔 内 发 射 一 个 频率 为 "光子 的 概率 ,有 关 
系 式 


| #000 = 1 


_ 64n*V y 

Aa = за" (3.1.2) 
pa 为 相应 跃迁 的 电 偶 极 矩阵 元 .Au = е [Ф; гФ4У „Ф, M D, 分 别 表 
示 路 迁 初 态 和 未 态 的 分 子 波 函数 ,dVY 是 积分 体 元 . 对 于 双 原 子 分 
子 和 线性 分 子 的 纯 转动 四 迁 , 当 由 ,7 十 1 能 级 跃迁 到 能 级 时 ,可 
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m = 42 PJ 4 LEL чая ж A Bbk E J 是 分 子 的 转动 量 
TC 这 样 





_ Gnd J + 1 
Au E m аг (3.1.3) 


主要 天 文 分 子 在 转动 跃迁 上 以 德 拜 为 单位 (1 Debye = 3.34 х 
107#С. m) 的 跃迁 矩阵 元 见 本 书 附录 1. 宇宙 中 仅 次 于 H, 分 布 最 
广 、 丰 度 最 大 的 分 子 是 CO. 它 的 Am = 0.112 Debye, 由 (3.1. 3) R 
可 求 得 CO JA J = 1 ЖЯ = 0 态 的 自发 跃迁 概率 为 7. 4 X 
10757. 3 4 HIGH B Ly. B 4. 要 小 得 多 .因此 在 星际 条 件 下 CO 
是 属于 比较 容易 激发 的 分 子 . 同 理 可 导出 对 称 陀螺 分 子 从 JI 
>J HB B REKXEROREOS 
$An*Vuá (J +1? — К? 

3h (J + 1)(2J + 3) 
xh K 是 转动 角 动量 J 在 分 子 轴 上 的 投影 . 

辐射 转移 方程 (3. 1. 1) 式 中 的 第 二 项 代表 在 频率 "的 谱 线 中 

受 激 吸 收 和 受 激发 射 的 净 效应 . 因此 к, 也 称 净 吸收 系数 ,有 


= оп By — n,B.)$G) (3.1.5) 


单位 为 cm 其 中 Bu Bu 为 爱 因 斯 坦 受 激 辐射 跃迁 概率 nde F fib 
级 分 子 数 密度 (单位 cm) ,在 频率 ”上 的 谱 线 光 深 为 


Au 一 (3.1.4) 


r, 一 feas 
其 中 工 为 分 子 云 沿 视线 方向 上 的 长 度 .于 是 (3. 1. 1) 式 变 为 
dr S, 1, (3.1.6) 


源 函 数 
n Aa 
Я nB. 一 n.Ba 
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3 
由 于 g Bu = giBus Aa = Bu э» (3.1. 7) 
3 
所 以 Soo n (3.1.8) 
Č mE у 


ns 
ga Hl 分 别 代表 上 、 下 能 级 的 统计 权重 . 由 于 谱 线 的 激发 温度 Te 
由 下 式 ( 即 热 的 玻 耳 效 曼 布 居 分 布 关 系 ) 定义 , 即 


Эй = exp — р) (3.1.9) 
所 以 S, 一 BCTe) 
即 源 函 数 是 在 谱 线 激发 温度 上 的 普 朗 克 函 数 , 而 激发 温度 则 是 一 


个 等 效 的 普 朗 克 温 度 . 

上 面 所 讨论 的 仅 是 一 种 简单 情况 下 谱 线 的 辐射 转移 . 如 果 在 
分 子 源 的 同一 体积 中 同时 还 存在 连续 谱 发 射 , 则 辐射 转移 方程 变 
成 更 一 般 的 形式 , 即 


i = kŠ, + «S. — ul, (3.1.10) 


51,5. ФЯ ел ОНО ЕТЕ ЯТ К Я, n к. 则 分 别 对 应 频率 
v 上 谱 线 和 连续 谱 的 吸收 系数 ,而 кы = ку + x 为 总 吸收 系数 . 


3.1.2 ”天 文 分 子 谱 线 剩余 强度 和 亮 温 的 计算 


为 了 计算 谱 线 的 强度 二, 最 简单 的 步骤 是 沿 视线 方向 积分 方 
BG. 1. 1) 式 . 对 于 一 个 光学 厚度 为 = 的 分 子 云 ,其 出 射 强度 为 


L- see as, + M (3.1.11) 


如 果 S, 或 Te 为 常数 , 则 

І, = BT a) — e^) + Һет" (3.1.12) 
Te 为 分 子 云 的 背景 辐射 强度 . ИЖ Т, Du Ж т, 知道 ,原则 上 即 
可 求 得 分 子 谱 线 的 出 射 强度 也 - 由 (3. 1. 5)、(3. 1. 9) 二 式 知 ,Te 和 
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元 均 与 分 子 能 级 布 居 数 m ЖП n, # 2. 由 (3. 1. 9) 可 得 
T. = t ТЕ (3.1.13) 
如 果 背 景 源 的 发 射 在 谱 线 频率 附近 与 频率 无 关 ( 连 续 发 射 ), 且 强 
度 为 1, 而 分 子 云 的 发 射 为 纯 谱 线 辐 射 ,那么 Т, 一 Iw 即 为 谱 线 的 
剩余 强度 , 记 作 AT, 由 (3. 1.12) 式 可 得 
AI = (ВТ) — LOG —e7) (3. 1.14) 

在 谱 线 辐射 和 连续 辐射 同时 存在 时 ,分 子 谱 线 的 辐射 强度 由 
求解 方程 (3. 1. 10) 式 得 到 . 在 S. = 51, 且 不 存在 背景 连续 源 时 ,很 
容易 积分 方程 (3. 1. 10) 式 , 求 出 谱 线 的 剩余 强度 如 下 : 

AI = $\(1 — exp(— 7)) * expC— т.) 

5(. 1.14) 式 相 比 ,多 了 一 个 exp( 一 t.) 因子 .这 种 情况 对 于 处 在 
光学 厚 HI 区 中 的 射电 复合 线 有 重要 应 用 . 也 适 于 测量 存在 尘埃 
时 的 H,,HD 等 分 子 的 远 红外 的 转动 发 射 和 吸收 . 例如 :H, 分 子 的 
基态 转动 跃迁 (S(0) ,4 = 28 рт), ДЕННА 系数 很 小 , 仅 
2.9 х107!!з7!, REWER - 气体 质量 丰 度 比 (10-?) ,并 假设 T. 
~ Tan, 可 以 得 到 SC0) 谱 线 与 尘埃 在 波长 28 um. 上 的 吸收 系数 之 
Њ а= 1/200. 因此 在 计算 谱 线 出 射 强度 时 必须 考虑 尘埃 的 红外 连 
续 谱 吸收 ， 

在 实际 的 天 文 测量 中 ,人 们 所 观测 的 分 子 云 常 常 没有 完全 填 
满 望远镜 的 波束 ,这 样 就 有 必要 用 一 个 波束 填充 因子 f 来 修正 方 
PEG. 1. 14) X. 所 谓 波 东 填 充 因 子 指 的 是 观测 者 对 源 所 张 立 体 角 
与 天 线 波束 立体 角 的 比率 . 这 里 我 们 用 .用 和 fts 分 别 表示 谱 线 和 背 
景 连续 源 的 波束 改正 因子 . 这 样 方程 (3. 1. 14) 式 就 变 成 

(AI ream = CLUBS) — fog Ig) — exp(— т,)) 
(3. 1. 15) 








方程 中 C) 表示 括号 中 的 量 对 波束 求 平均 . 当 
АВАТ.) > ы 谱 线 处 在 发 射线 里 


第 三 章 天 体 物理 环境 下 分 子 谱 线 的 辐射 转移 131 





FABAS) < АЛ 谱 线 处 在 吸收 线 里 

如 果 天 线 波束 是 高 斯 分 布 的 ,其 半 极 大 全 宽 (FWHM) = bs, 
而 谱 线 ( 或 连续 背景 ) 源 是 二 维 高 斯 分 布 的 ,在 xz 和 > 方向 上 的 半 
极 大 宽度 分 别 为 9.: 和 6,,, О (3.1.15) 式 中 的 填充 因子 可 以 
写成 

&. Я 0, 
NU. +O NO + 06 
如 果 源 是 盘 状 的 , 盘 的 直径 是 bp, 则 填充 因子 

f = 1 一 exp[ 一 (ln2)(bo /0s)*] 

在 射电 天 文中 ,还 习惯 用 亮 温 度 来 表示 辐射 强度 . 当 hv < kT 
时 ,可 以 采用 普 朗 克 公式 的 瑞 利 - 金 斯 近似 公式 , 即 普 朗 克 函数 或 
亮度 为 








f= 


2kT _ 2kT 
Bm ыг = Г” 


则 亮 温度 


然而 ,在 之 米 波段 上 , 瑞 利 - 金 斯 近似 不 再 成 立 . 但 如 果 我 们 令 温 
E 


T = [a [PJ -1]" (3.1.16) 


则 仍然 可 以 很 方便 地 用 温度 来 表示 谱 线 和 背景 辐射 的 强度 以 及 源 
函数 , 即 





1, = 2 [exp й) — ij = 2%, 
9$, = A ep 22] — il = BT, 
Ta = PP [ex e) -1] = 2, aan 
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щ лу/ < Ta, ТЖ Ты Н], ВАТ as T. 34 hy/k < Тк,Тыйй Ты 
вр, ТАТ — (1/2) Gv/k). XX BUS Ta Tu, 称 作 普 朗 克 - 亮 温度 ， 
Ti Ts M Т 则 分 别称 作 瑞 利 - 金 斯 辐射 温度 和 激发 温度 ,后 者 也 
称 等 效 激发 温度 . 类 似 地 ,也 可 相应 地 用 温度 来 表示 谱 线 的 剩余 强 
BEAL), BS 
(AL) = т, 

Ty 称 作 谱 线 的 剩余 亮 温 . 这 样 方程 (3.1.15) 式 也 可 写成 如 下 形 
式 ， 

T. = САТ — FATO — exp(— г) (3.1.18) 
将 关系 (3. 1. 17) 式 代 入 ,方程 (3. 1.18) 式 变 成 

T, = Pa — ec [fiie — 1) = — (енип — 1)-1] 


(3.1. 19) 
当 只 考虑 宇宙 微波 背景 辐射 时 , 则 背景 亮 温度 Tu = Тъ = 2.7 K. 
方程 中 的 谱 线 光 厚 т, 可 以 由 吸收 系数 e 以 及 Ал, Bu 和 But] 

的 关系 求 得 , 即 
4а) [1 ШЧ 


= c ?guAun! ( 
” 89g ng. 


n 
Bigw (1 E “= 2900 








#0) 





(3. 1. 20) 
— “gA. MEN ы m 
(7 түн Ní(1—e )$65 
z 


式 中 N = [nds 是 下 能 级 上 分 子 的 柱 密度 . 
在 有 连续 背景 射电 源 存在 时 , 若 它 的 亮 温度 为 T., 则 总 的 背 
景 亮 温度 Ты = Ts + T., (3. 1.18) 式 即 可 写成 
T, = (АТ. — а — fou — FT — e) 
(3.1.21) 
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式 中 .是 背景 射电 源 的 波束 填充 因子 . 
3.1. 3 谱 线 的 光学 厚度 


(3.1. 20) 式 表 明 , 谱 线 光 厚 正比 于 下 能 级 上 分 子 的 柱 密度 . 
谱 线 光 厚 也 可 用 上 能 级 的 分 子 柱 密度 表示 , 即 
cAy 2 


й c Ац v A 
= gm Nele 1) #0) dx 32 a NC 1) 








t, 


(3.1. 22) 


Ж N. = mds 妇 上 能 级 的 分 子 柱 密度 . 由 .的 表达 式 可 见 , 谱 线 


光 厚 与 分 子 上 、 下 能 级 的 布 居 数 有 关 , 与 该 分 子 种 类 的 丰 度 有 关 ， 
也 与 比值 Аа. H T (za) cc Aw/”, 谱 线 光 厚 又 正比 于 分 子 
路 迁 的 偶 极 元 平方 . 通常 有 极 分 子 在 电子 跃迁 或 转动 跃迁 中 有 最 
大 的 电 偶 极 矩 , 因 此 它们 相应 的 谱 线 光 厚 要 大 于 分 子 的 振动 和 原 
+ 的 精细 结构 的 谱 线 光 厚 . 如 许多 具有 永久 电 偶 极 矩 的 分 子 在 毫 
米 和 亚 上 之 米 波段 上 的 谱 线 ,其 跃迁 矩阵 元 za == 1 ~ 3 Debye. 然而 
无 极 分 子 如 CO 和 HD 等 则 例外 . CO 在 转动 跃迁 中 的 pu == 0. 112 
Debye, HD 的 ды == 5. 8 X 107* Debye. 至 于 星际 物质 中 最 丰富 的 
分 子 H:, 由 于 是 同 核 分 子 , 不 具有 永久 性 的 电 侦 极 矩 ,只 有 电 四 极 
JK Ж. 在 中 - 红外 波段 的 分 子 转 - WER, КАБЕЛА КА 
有 0.1 Debye. 原子 精细 结构 谱 线 的 跃迁 元 则 更 小 ,大 约 为 (3 一 8) 
X 10-* Debye , 5j rb (BUR BK XE H, , 磁 偶 极 与 电 四 极 路 迁 的 矩阵 元 
要 小 得 多 ,因此 相应 的 辐射 跃迁 概率 和 光 厚 也 要 低 得 多 . 对 于 这 种 
谱 线 很 容易 通过 碰撞 来 激发 . 
现在 再 回 到 方程 (3. 1. 22) Ж. 已 知 热平衡 下 ,温度 为 了 时 , 某 
个 能 级 上 的 分 子 柱 密度 可 由 温度 T 上 的 配 分 函数 Q(T) 求 得 , 即 
N. = g, exp(— E,/RT) - N/Q(T) (3.1.23) 
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式 中 Q(T) = >)gexp( 一 已 /AT), 忆 是 能 级 ;上 的 能 量 ;N 是 每 


cm? 上 分 子 的 总 数 ， 即 分 子 柱 密度 . 对 处 在 热平衡 中 ,转动 常数 为 
8 的 双 原 子 分 子 或 线形 多 原子 分 子 的 转动 能 级 ,其 





Qa») = B27 + Dexp| — PED) 
~ [cr + Dexp| — Mu Djay 
0 





-Jeol jar = 
式 中 B 为 分 子 的 转动 常数 ,] = J: + J.T. 为 激发 温度 ,这 里 的 
Te 也 称 转动 温度 , 常 记 作 Т. 对 于 多 原子 的 对 称 陀 螺 分 子 的 转 
动能 级 (此 时 分 子 相对 3 个 对 称 轴 的 转动 常数 满足 ;B, = В, Z 
B,) ,用 同样 方法 可 推 得 

ОСТы) ~ 1. 8ET 4 /hB,):2 (B,/ B)? 
对 于 在 振动 温度 Tw 上 的 振动 能 级 ,有 

ӨСТ) = (1 — exp(— hva/kT.,, )) ~ 
通常 QUOD) == 1. 

在 天 文 应 用 中 ,高 J 态 和 高 v 态 通 常 是 亚 - 热 布 居 的 . 此 时 与 
热平衡 相 比 ,实际 的 配 分 函数 随 温度 增加 得 很 慢 . 因此 近似 地 可 认 
为 Q(T) 为 常数 . 

方程 (3. 1. 20) 和 (3. 1. 22) 式 中 的 Am 在 天 文中 常用 速度 的 多 
普 勒 关系 , BH Am = vAv/c 导出 . 对 于 红外 跃迁 ,hy 二 kT B N. < 
N. = 入, 这样 在 红外 上 的 谱 线 光 厚 


Tir cc (Hu)? N/(AvQ(T)) (3.1.24) 
对 于 射电 跃迁 ,hv < #T., HRH 
hyna _ N 


2 — — 
Tua ОС (ла) ЪТ. AVQCT) (3.1.25) 
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Боо ноа 比率 可 写成 
— Av par/ Haa ET Га (3. 1. 26) 


Trad 
对 于 典型 的 热 分 子 云 ,其 kT/hvwa ~ 10 ~ 100. ЕТУК / ERE 
米 波 上 的 转动 跃迁 的 光 厚 要 比 毫 米 或 厘米 波 上 转动 跃迁 的 光 厚 大 
1 一 2 个 量 级 . 对 于 丰富 分 子 ,诸如 CO, НСМ, NH, Н.О 在 致密 
分 子 云 中 的 远 红 外 和 亚 训 米 谱 线 可 能 是 非常 光 厚 的 (rz = 10° 一 
10°). 在 中 - 红外 的 转 - 振 跃 迁 中 , (jar/p4w)* az 10 一 ,因此 它们 有 
与 射电 跃迁 相似 的 光学 厚度 . 


3.1.4 ”分 子 谱 线 辐射 转移 中 的 几 种 极限 情况 — 分子 的 吸收 谱 
和 发 射 谱 


下 面 介绍 在 hv «АТ 条件 ( 也 即 在 (3.1.16) RH T = T iW 
况 ) 下 ,分 子 谱 线 辐射 转移 中 的 几 种 极限 情况 . 在 做 具体 讨论 前 先 
作 两 点 说 明 : 

CD 假设 天 线 对 谱 线 源 和 背景 源 的 波束 填充 因子 相同 ,并 记 
f£ f. 

(2) Ж IE SILK XE XE РЕ лаг cc 4u/w, 谱 线 轮廓 函数 $00 一 
l/Av., (3. 1. 20) 式 可 写成 


È Een Ig. С syn 
E eA gl- e)N a TETA 


参看 (3. 1. DR FROM 1 ) 和 光学 薄 (r 攻 1 ) P 
种 情况 分 别 进行 讨论 . 
r1 т<1 


т,= 


(1) 自发 发 射 


2,2 
CROSS T. Т7. T. f Tar oc Dy, 


(п. < n) 
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(2) 吸 收 
т>0, Ta<The ТТТ) Т (Tu Tyr. 
T 2 
Gu «n? oc— f Ташен, 
(3) 负 吸收 ( 净 放 大 ) 
2 
т<0, T.,<0 TL~f Tyel^! Tief Du Ди М, 
ITa] Аи. 
Gn) 


Wie: 
CORB XB US Tu — T. Tw Н Т. 298 8 UR. 由 于 通常 射 
ШИ RU. ЛЖ Н Ж SX LED Tv" (O00). ,这 样 ,频率 越 
低 , 背 景 亮 温度 了 T, 越 高 . 致使 T..<Tue, 这 就 解释 了 在 厘米 波段 上 
分 子 谱 线 常常 在 吸收 线 中 看 到 ,而 在 毫米 波段 ,由 于 了 ,一 0, 故 分 
子 谱 线 都 在 发 射线 里 看 到 . 
(2) 在 光学 厚度 t+ 污 1,T.. > Ты 情况 下 ,TL ~ fT., 这 样 ,用 
谱 线 亮 温度 可 定 出 T。. 这 适 于 "СО 的 情况 . 在 光学 厚度 r < 1, 
Te >T HMW E hv < RT a 的 条 件 下 , 谱 线 亮 温 
Auh 





T. = fT at, = sh Элу МФО) (3.1. 28) 
HG. 1.2) 式 代 入 ,得 
3, 
[т = f асу М, (3. 1. 29) 


这 时 谱 线 强度 T. 或 者 谱 线 积分 强度 [Tidv 将 正比 于 分 子 跃迁 低 
能 态 里 的 分 子 柱 密度 Ni. 总 的 分 子 柱 密度 需要 对 所 有 态 取 和 ( 详 
见 下 节 ). 这 种 方法 适用 于 研究 光 薄 的 *CO 分 子 谱 线 . 
下 面 再 就 分 子 的 吸收 谱 和 发 射 谱 作 进一步 讨论 . ЗЕ Т. < Tu 
时 ,得 到 分 子 谱 的 吸收 线 . 分 子 的 吸收 谱 有 以 下 几 种 典型 情况 ; 
(DT = 2.7 K( 微 波 背景 辐射 ),Te < Tw 情况 
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如 甲醛 (HCO) ЖА = 2 cm,6 cm 上 的 辐射 . 由 于 这 种 分 子 的 
激 发 温度 比 宇宙 背景 辐射 的 等 效 黑体 温度 还 低 , 因 此 在 没有 任何 
局 部 连续 源 存在 时 也 会 产生 吸收 . 它 说 明 在 甲醛 情况 下 分 子 能 级 
是 过 冷 分 布 的 . 我 们 称 其 为 反常 冷却 或 负 脉 泽 . 它 与 脉 泽 一 样 ,也 
是 一 种 非 平 衡 现象 . 观测 表明 ,在 一 个 很 宽 的 密度 和 温度 范围 内 甲 
醛 分 子 都 是 过 冷 的 . 

(2)Te 为 射电 连续 谱 ,7T. < Tw 情况 

当 大 质量 年 轻 星 所 激发 的 НП 区 作为 分 子 源 的 背景 时 就 属于 这 
种 情况 . 如 上 分 析 , 此 时 产生 的 吸收 线 主要 在 厘米 波段. 如 氮 (NH;) 
在 4= 1.3 cm 上 在 DR21 和 SgrB2 等 分 子 云 中 的 辐 时 ( 见 图 3. 1). 


[ NH, (J, K)=(1, 1) 





Sgr B2 











图 3.1 NHs 在 1= 1.3 cm Е, DR21 RI SgrB2 分 子 云 中 的 吸收 谱 55. 作为 
比较 ,上 图 给 出 的 是 NHs 在 Orion KL 星云 中 的 发 射 谱 
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«ЗТ. ља, Т. < Tu 情况 

如 正在 形成 恒星 的 区 域 ， 原 恒星 本 身 以 及 热 尘埃 等 均 属于 这 
种 情况 ,此 时 可 观测 到 分 子 的 红外 吸收 线 . 如 对 着 猎户 座 星云 BN 
天 体 时 观测 到 CO B v = 2-0; 1-0 的 红外 吸收 谱 线 . 这 些 以 明 
亮 的 近 红 外 和 中 红外 连续 谱 源 为 背景 的 分 子 转 - 振 吸收 谱 是 研究 
拱 星 气体 的 重要 工具 . 

在 所 有 的 Te > Tbs 情况 下 , 则 产生 分 子 辐 射 的 发 射线 . 除了 
那 些 表 现 出 极 高 亮 温 的 脉 泽 谱 外 ,大 多 数 的 分 子 发 射 为 热平衡 下 
的 正常 发 射 谱 线 . 其 中 最 常见 的 又 是 分 子 的 转动 激发 谱 线 . 这 里 我 
们 着 重 介绍 一 下 线形 分 子 在 r<1 和 r 污 1 等 两 种 极限 情况 下 转动 
发 射 谱 的 一 些 基 本 性 质 . 

由 第 二 章 知 , 双 原 子 和 线形 多 原子 分 子 如 CO,CS,CN,HCN 
等 有 简单 的 能 级 公式 , 即 

E, = hBJ(J + 1) 

B 是 分 子 的 转动 常数 . 从 了 一 J 一 1 的 跃迁 发 生 在 频率 v = 2BJ 
上 .根据 (3. 1. 22) 式 ,在 瑞 利 - 金 斯 近似 范围 ( 即 hvj/kT。 <1) 内 ， 
йж», 上 的 光学 厚度 | 
т, © ( e — 1) N; © уау oc J? (3.1.30) 


di 


谱 线 的 积分 强度 7 和 亮 温度 在 光学 薄 时 分 别 为 


L, = 2А elu) Av oc J 
e GG) < 1) (3.1. 31) 

T, = Tar) oc Ј? 

在 光学 厚 时 分 别 为 
D= Tuwa (б) > D (3.1.32) 
Tv = Te 

考 虑 到 谱 线 的 激发 ,在 温度 Ты 上 最 强 的 转动 发 射 大 约 发 生 在 E, 

= hBJ(J + 1) ~ AT 情况 下 , 即 
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J; == Гы. 

m AhB/k 

以 天 文中 高 丰 度 的 CO Т, £ AB/k = 2.76 K. ЩТ = 10K 

时 ,其 最 强 的 谱 线 发 射 在 1.3 mm J = 2 一 1 跃迁 上 .对 于 一 个 

较 暖 的 云 ,T = 50 — 100 K ,最 强 的 发 射 是 在 J a= 4 — 7 范围 内 的 

亚 毫米 谱 线 . 当 温度 升 高 到 1 000 K BR, EXE ZE P E IK E QQ az 50 ~ 

200 um, J = 20 ~ 40) 有 最 强 发 射 .因此 利用 (3. 1. 33) 式 关系 可 

以 很 好 地 示 踪 分 子 云 的 温度 . 分 子 的 转动 发 射 同时 也 与 密度 有 关 . 
在 温度 一 定时 ,密度 越 高 ,最 强 的 CO 发 射 对 应 的 J 越 大 . 


3.1.5 ”局 部 热 动 平衡 (LTE) 下 分 子 柱 密度 的 计算 


当 所 研究 的 区 域 不 再 保持 温度 处 处 一 样 时 ,人 们 常常 用 LTE 
的 方法 来 处 理 它们 . 在 分 子 云 情况 下 ,所 谓 LTE 方法 就 是 假设 分 
子 云 处 于 局 部 热 动 平 衡 , 忽 略 辐 射 对 分 子 按 能 级 布 居 的 影响 ,而 简 
单 地 用 在 LTE 下 的 玻 耳 效 曼 分 布 代替 星际 云 条 件 下 分 子 的 真实 
分 布 ,并 定 出 所 需 物理 参量 来 .LTE 方法 虽然 是 一 种 近似 性 较 大 
的 方法 ,但 它 是 提供 模型 方法 所 需要 的 一 定 输入 量 的 计算 方法 之 
一 .特别 是 在 不 易 建 立 具体 模型 时 ,LTE 方法 是 一 个 基本 的 并 被 
广泛 运用 的 方法 . 30 多 年 来 分 子 谱 线 的 观测 证 明 , 分 子 谱 线 是 诊 
Wi 分 子 云 基本 物理 参量 的 最 好 探 针 . 迄今 已 经 发 展 了 一 系列 所 谓 
标准 的 技术 来 确定 分 子 云 的 各 种 物理 参量 . 例如 :在 局 部 热 动 平 
衡 下 ,用 :CO H J = 1 — 0 8 МН, 的 不 同 亚 稳 能 级 间 的 转动 谱 线 
来 估算 分 子 云 的 运动 温度 ;用 光学 薄 的 2CO SECO BJ —1—0 
谱 线 计算 分 子 云 的 柱 密度 . 在 非 热 动 平衡 (Non-LTE) 下 ,采用 适 
于 大 速度 场 梯度 (LVG) 或 者 微观 测 动 运动 的 辐射 转移 技术 来 确 
定 分 子 云 的 密度 .温度 、 某 种 分 子 的 相对 丰 度 以 及 速度 场 梯度 或 庙 
动 速度 等 . 本 节 主要 介绍 利用 CO ERES] SEE CO 或 ”CO 等 分 子 
确定 分 子 柱 密度 的 LTE 方法. 对 涉及 的 分 子 云 温度 、 激 发 温度 以 


(3.1. 33) 
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及 谱 线 光 厚 等 的 计算 也 有 讨论 . 而 LVG 以 及 微观 水 动 等 模型 方法 
将 放 在 本 书 的 3. 3. 3 节 和 3. 4.3 节 中 子 以 介绍 ， 

首先 作 一 般 性 的 讨论 . 假设 有 一 个 均匀 的 光学 薄 的 分 子 云 ,处 
于 局 部 热 动 平衡 中 . 分 子 谱 线 的 辐射 满足 长 波 近 似 条 件 , 即 hv/kT 
<1,B T. 7 Ты. 则 由 (3.1.28) 式 可 得 谱 线 亮 温 对 谱 线 轮廓 的 积 
分 为 


[т м rt S, (3.1.34) 

Ni 是 跃迁 下 能 级 的 分 子 柱 密度 ,了 是 对 源 的 天 线 波束 填充 因子 . 根 
据 (3.1.23) ЖЖ 

Ni = glexp(— Е/ЕТ..) М/ӨСТ) (3.1.35) 


式 中 Q(T) 是 配 分 函数 ,N 是 所 研究 分 子 的 总 柱 密度 . 3. 1. 3 节 中 
已 经 导出 ,在 热平衡 下 ,转动 常数 为 B 的 双 原 子 分 子 或 线形 多 原子 
分 子 的 转动 能 级 ,其 配 分 函数 近似 为 《7../hB. 假设 转动 跃迁 发 生 
在 转动 量子 数 J 本 十 1 一 J 之 间 , 则 统计 权重 g,。 = 2J + 3, g. = 27 
+ 1, RES Е = hBJ(J + 1), 跃迁 频率 v= 2B(J 十 1). 将 所 
有 这 些 量 代入 (3. 1. 35) 和 (3. 1. 34) 式 , 最 后 得 


.2+3 ch АВ 
[roas REDE +): 








hBJC + D eh Бус š 
ехр[ AT. Jy © ба TA JF 
sol вы ру (3. 1. 36) 


可 见 ,只 要 知道 所 研究 分 子 的 谱 线 亮 温 的 积分 强度 ,自发 跃迁 概率 
Au, 那 么 原则 上 就 可 由 上 式 求 出 所 有 谱 线 光 薄 分 子 的 柱 密度 来 . 
最 后 ,再 由 该 分 子 相对 H, 的 星际 丰 度 求 出 分 子 云 中 主要 分 子 H, 
的 柱 密度 . 

然而 ,在 实际 问题 中 ,由 于 CO 分 子 的 高 稳定 .高 丰 度 .广泛 分 
布 和 易 测 量 的 特性 ,人 们 更 多 的 是 利用 :CO 及 其 同位 素 *CO 分 子 
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7 = 1 一 0 唉 迁 来 确定 分 子 云 的 温度 和 柱 密度 . 在 3. 1. 2 节 中 已 
得 到 在 考虑 天 线 波束 效应 时 ,分 子 谱 线 的 剩余 亮 温 由 (3. 1. 19) R 
表示 . 当天 线 的 波束 填充 因子 f. = ft = 了 时 ,(3.1.19) 式 变 为 


T, = [ет 1) 7% — (ere — 1)71](1 — eof 





(3.1. 37) 
如 果 Ti 是 对 所 有 天 线 损耗 以 及 CO 发 射 的 波束 填充 因子 改正 后 
的 峰值 天 线 温度 ,也 称 谱 线 的 辐射 温度 , 则 有 


ТЕ = 2[( ew 1) -1— (emn, — 1) -1](1 — e^) 





(3.1. 38) 
通常 取 Tu = 2.7 K( 宇 窗 背 景 辐射 ), 代 入 CO,J = 1 一 0 和 *CO， 
J = 1 一 0 的 频率 可 得 下 式 : 


Tü C'CO,1 0) = 5.522 [oc — — 0- 1479 ](1 — e" 
(3.1. 39) 


Ti ŒCO,1 — 0) = 5.289[ вл i — 0 1942 ]a — еә 


(3. 1. 40) 
有 关 TR 的 实际 测量 见 页 下 注 ". 根据 *CO 同位 素 分 子 的 测量 ,可 
以 证 明 *CO 分 子 在 通常 情况 是 光 厚 的 . 已 知 ,太阳 系 中 *C 和 "*C 的 
丰 度 比值 2C/ "C = 90 ,而 在 分 子 云 中 "CO ЯСО 实际 的 强度 比 
要 比 90 小 得 多 .这 就 说 明 在 分 子 云 中 ,*CO 的 = 1 一 0 发 射 是 饱 


^ 假设 TA 是 望远镜 经 大 气 衰减 改正 后 的 天 线 温度 (这 里 指 谱 线 辆 射 ),TX 是 经 天 
线 后 向 损耗 和 天 线 覃 效率 改正 后 的 天 线 温度 , 则 TAX = TA/mn7. 是 天 线 后 向 散射 系数 
( 因 天 线 的 辐射 损耗 ,满洲 和 散射 引起 ) ,7 是 天 线 埋 效率 . ти 是 经 天 线 前 向 散射 和 波 
东 填 充 因 子 改正 后 的 天 线 温度 ,也 即 谱 线 辐射 温度 , 则 ТИ = TA /Tf ,Ti 是 天 线 前 向 
满洲 和 和 散射 效率 ,/ 为 波束 填充 因子 . 当 源 是 均匀 的 , 且 充 满 天 线 波束 时 ,f = 1. 
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和 的 ,或 者 说 ,*CO 的 本 = :i 一 0 跃迁 是 光学 厚 的 . 从 而 可 推 得 激发 
温度 为 


hv ATR (CO) 1 di E 
Ta = Р 4 CO ат) ] 


(3. 1. 41) 








代入 ”CO, J = 1 一 0 的 频率 ,可 得 


Tw = 5. sa2 (|1 + 5.532 ] 


(TR C'CO) + 0. 819) 

(3. 1. 42) 
通过 上 式 很 容易 由 观测 到 的 2CO(1 一 0) 的 谱 线 辐 射 温度 导 出 CO 
的 激发 温度 Te Ж.Т. 是 计算 分 子 总 柱 密度 时 所 必 备 的 参数 ， 

鉴于 在 大 多 数 情 况 下 , "CO 分 子 是 碰撞 支配 粒子 数 布 居 的 ， 
ВА «Со, 所 以 Te ~ Ту, 这 样 就 得 到 了 分 子 云 的 运动 温度 . 
确定 分 子 总 柱 密度 的 一 个 最 常用 的 方法 是 首先 确定 CO 同位 
素 分 子 *CO 的 柱 密度 N (CO). 通常 CO ЮЛ = 1 o REEE 
学 薄 的 , 即 (CO) < 1. 另外 假设 在 同一 个 云 内 ,Tu(2CO) = 
T. CCO) ,那么 由 (3.1. 38) 式 可 得 
Tg (CO) m о eoo» 
Tš CCO) (1 — е") 
由 于 702)/703) 等 于 两 种 分 子 的 丰 度 比 [?COJ/['COJ, 它 们 大 
约 在 60 ~ 90 之 间 跨 ,所 以 
Gemme") 


(al eo» 





(3.1. 43) 


же (1 一 е-—'©'со›у-1 





Же "coy г. TECCO) 
这 样 +0C0) ~— Infi 2507] (3.1.44 


不 同 分 子 的 谱 线 光 厚 也 可 利用 (3. 1. 38) 式 直 接 导出 ,这 样 我 们 可 
得 到 ”CO(1 一 0) 和 COA 一 0) 的 谱 线 光 厚 , 如 下 式 所 示 : 


13 TR (ЗСО) 
со) ih 5. 29[7, (T. 一 ата]! 


(3. 1. 45) 
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TR (C*O) ;] 
5. 27(J4(T..) — 0.166] 

RP JICT) = 1/[exp(5.29/T) 一 1],J,CT') = 1/[exp(5. 27/T) 
一 1] .在 3.1.2 节 中 ,我 们 还 曾 导 得 , 谱 线 光 厚 





r(C*O) Iní1 


_ CguAy ENS n 
т, = gag? ^\ 1 е ) #0) (3. 1. 46) 


Xm $G) 为 谱 线 轮廓 函数 , [вов = 1, 和 处 理 (3. 1. 34) 式 一 样 ， 
用 N 替换 NN, 取 配 分 函数 Q(T) ~ AT LAB, ABBE АЖ Ал, 
再 将 (3. 1. 46) 式 对 整个 频带 积分 ,并 考虑 到 


[^ де r + Avn /c (Av 39? CO 1. — 0) 谱 线 的 FWHM 宽度 ) 


则 可 得 到 ”CO РАЊЕ E FR: 


T4r(CO)Av(CO) _ 
13 =e 14 se 2 
МО?СО) = 2.42 X 10“ Xx 1 — exp(— 5. 29/T..) ^ 


(3.1. 47) 

Us B xg Xt CO 的 各 种 有 关 量 ,如 1 一 0 跃迁 频率 , 爱 因 斯 坦 4 系 
数 均 和 "CO 的 一 样 , 则 还 有 下 式 中 ， 
Tat (COJA (С!) ` 
1— exp(— 5. 27/T4) ^ 

(3. 1. 48) 
上 二 式 中 Te 和 Av 的 单位 均 分 别 为 K 和 km + s7. 对 于 ”CO fü 
BCO КЕЈ = 1 一 0 跃迁 来 说 上 面 的 两 条 假设 (T。x == Trs 
Ta(*CO) 之 Tox(*CO)) 并 不 总 是 成 立 ,但 是 上 述 的 方法 仍然 作为 
标准 方法 之 一 ,广泛 用 于 分 子 云 柱 密度 的 确定 . 由 于 我 们 真正 感 兴 
趣 的 是 H, 的 柱 密度 ,因此 还 必须 完成 N (CO) M NH) 间或 者 
N(C*O) #1 МН.) 间 的 转换 . 正如 分 子 天 文 历史 上 曾经 做 过 的 ， 
第 一 步 是 找到 N(3CO) 和 可 见 消光 4, 间 的 关系 . Dickman 发 现 对 
一 些 分 子 云 有 МО?СО) = 2.5 х 105A, mag • cm^? gË sz 9. 


N(C!O) = 2. 24 X 1014 
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Frerking 等 (1982 年 ) 对 金牛 座 和 蛇 夫 座 附 近 的 分 子 云 作 了 进 一 
步 研究 ,发 现 这 一 关系 存在 较 大 的 局 部 变化 9. 第 二 是 利用 消光 
和 总 氢 柱 密度 Na = МОНІ 十 2H:) 间 关 系 ( 如 由 哥 白 尼 卫 星 得 到 
的 A, = 4 X 10-2Na), 最 后 导 得 分 子 云 柱 密度 
N(H,) = (5.0 + 2.5) X 10° МОЗСО) (3.1. 49) 

严格 地 说 , (3. 1. 49) 式 只 适 于 暗 云 . 近年 来 在 计算 各 类 分 子 云 的 
氨 分 子 柱 密度 时 采用 了 较 高 的 N(H,)/NCGSCO) 比率 (一 7 x 10 
— 10m, ÆA МСО) 中 采用 的 丰 度 比 N(H,)/N (C0) 
大 约 是 7 x 1050234, 可 见 C*O 在 分 子 云 中 含量 要 比 2CO 低 得 多 ， 
因此 它 是 更 光学 薄 的 . 

根据 光 薄 情况 下 谱 线 亮 温和 光学 厚度 的 近似 关系 TR Tur, 
而 TRAv == [rien 我 们 也 可 直接 由 观测 到 的 谱 线 辐射 温度 的 速 
度 积分 求 出 分 子 云 的 柱 密度 来 , 即 

Т (?CO)dv 
1-— expC— 5. 29/T,0 7 

(3.1.50). 

式 中 TR M TU 的 单位 为 K,dv 的 单位 为 km + s-!. 相对 (3.1.47) 
式 , 一 个 6.2 X 10 fff N(H,)/N(FCO) 比 被 采用 了 . 

分 子 云 柱 密度 得 到 后 ,很 容易 由 分 子 云 视 线 方向 的 尺度 以 及 
分 子 去 在 天 球 上 的 投影 面积 求 出 LTE 下 分 子 云 的 密度 和 质量 . 假 
设 所 研究 云 的 总 质量 为 mo, WA 


ты = pmf N Has = ma SN Ha); 


S 是 SCO(1 — 0) & C OA — 0) 发 射 在 天 球 上 的 投影 面积 ,w = 
2. 8 是 平均 分 子 权 重 ma 是 氢 原 子 质量 ,S, 是 划分 的 小 云 块 面积 . 


N(H,) = 1.49 x 10? x 
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$3.2 统计 平衡 方程 


由 3.1.1 和 3.1.2 节 的 讨论 可 知 ,分 子 谱 线 出 射 强度 的 计算 
与 辐射 源 的 源 函 数 有 关 , 与 分 子 谱 线 的 光 厚 有 关 . 而 5, ЯП r, 又 都 
取决 于 对 应 跃迁 的 分 子 能 级 布 居 数 ,也 即 分 子 按 能 级 的 数 密 分 布 . 
当 局 部 热 动 平衡 (LTE) 不 再 保持 时 ,或 者 说 分 子 辐射 区 的 源 函 数 
和 激发 温度 不 再 分 别 满足 普 朗 克 函 数 和 玻 耳 效 曼 关系 时 ,我 们 必 
须 采 用 统计 平衡 方程 来 计算 能 级 的 布 居 数 . 

分 子 云 与 分 子 包 层 中 分 子 能 级 的 布 居 数 nno n... 是 由 
分 子 能 级 间 辐 射 暑 迁 和 磋 挤 跃迁 速率 间 的 平衡 来 确定 的 . 能 级 布 
居 问 题 直接 或 间接 地 关系 到 大 量 分 子 能 级 的 元 长 而 繁杂 的 计算 . 
不 仅 如 此 ,能 级 布 居 数 方程 还 和 与 这 些 能 级 有 关 的 所 有 谱 线 的 辐 
射 转移 方程 紧密 耦合 . 从 而 构成 了 一 个 更 大 的 难 解 的 方程 系统 . 为 
了 便于 讨论 ,便于 较 直 观 地 分 析 能 级 分 布 (或 者 说 相应 定义 的 激发 
温度 ) 在 各 种 条 件 下 的 一 些 性 质 ,本 节 首 先 从 最 简单 的 两 能 级 系 
统 出 发 ,并 且 假 设 谱 线 本 身 辐 射 的 光子 能 全 部 逸 出 分 子 云 外 . 本 节 
最 后 再 给 出 多 能 级 情况 下 分 子 能 级 布 居 数 所 满足 的 方程 在 定 态 
时 这 类 方程 也 称 统计 平衡 的 速率 方程 或 统计 平衡 方程 . 


3.2.1 两 能 级 系统 


1. 不 考虑 辐射 场 的 影响 

假设 分 子 仅 有 两 个 能 量 间 隔 为 AE 的 孤立 能 级 . 符号 “1” 表示 
下 能 级 ,符号 “2” 表 示 上 能 级 . 相应 的 能 级 布 居 数 分 别 记 作 л 和 
л. 如 果 我 们 忽略 分 子 系统 和 外 辐射 场 的 相互 作用 ,并 假设 谱 线 自 
发 辐射 的 光子 能 全 部 逸 出 云 外 , 则 能 级 布 居 数 的 速率 方程 可 表示 
成 
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an 一 Әп, 


аг at 

当 系 统 达到 平衡 时 则 有 下 式 成 立 , 即 

n (Ax + Ca) = тС (3.2.2) 
此 即 两 能 级 系统 在 满足 上 述 条 件 时 的 统计 平衡 速率 方程 . 其 中 Ci。 
和 Cz 是 碰撞 速率 ,分 别 表示 某 个 分 子 在 单位 时 间 内 ,由 “1” 态 磁 
撞 激 发 到 “2” 态 和 由 “2” 态 碰撞 去 激发 到 “1” 态 的 概率 . 通常 碰撞 
去 激发 速率 由 下 式 计 算 , 即 

Ca = nYa = nlonv) (3.2.3) 
式 中 Ул ORAL] em? +571) 是 由 “2” 态 到 “1” 态 的 碰撞 跃迁 速率 系 
数 ,az( 单 位 为 cm2) 是 相应 跃迁 的 碰撞 截面 ,v 是 碰撞 粒子 间 的 相 
对 速度 . ya = (оло) 它 代表 对 所 有 可 能 的 从 2 — 1 碰撞 能 量 的 总 
平均 , 如 果 该 能 量 在 运动 温度 Tk 上 服从 麦克 斯 韦 - 玻 耳 效 曼 分 布 ， 
则 





—— mCi + п, (Аъ + Ca) (3.2.1) 


еа "T v] vex — Ж 
ж» = Z= к) [ro v] * v/exp dir.) dv 


(3. 2. 4) 
人 上 是 分 子 和 与 它 相 磁 粒 子 的 约 化 质量 . 对 中 性 - 中 性 粒子 碰撞 , 典 
型 的 ya = 10 ~ 10 "ecm?。s-! 间 .中 性 -带电 粒子 间 的 碰撞 路 
迁 速率 系数 则 大 约 为 107? ст? + s~. 

在 分 子 云 中 主要 考虑 所 研究 分 子 与 H, 分 子 之 间 的 碰撞 跃迁 
概率 ,有 时 也 计 及 与 了 He 原子 或 者 电子 之 间 的 碰撞 . 无 论 从 理论 
计算 还 是 实验 室 测量 来 看 ,精确 的 各 种 分 子 与 其 它 粒 子 间 的 碰撞 
速率 的 知识 是 比较 缺乏 的 . 

通常 ,在 与 氨 分 子 碰撞 情况 下 , 归 一 化 的 碰撞 去 激发 速率 也 可 
简单 地 由 下 式 计算 , 即 Ca = n(OH vao. RP nH) 为 氨 分 子 的 
数 密度 ;vn, 为 氢 分 子 的 平均 热 速度 ;ca 为 某 种 分 子 与 氢 分 子 碰 挤 截 
面 , 非常 近似 时 ,甚至 可 用 估计 的 几何 横 截面 代替 . Ci 和 Cs 关系 
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由 气体 运动 温度 T* 来 定义 , 即 

в\Сь = gCne "lg (3.2.5) 
34 C, > hz 时 , 即 碰撞 跃迁 占 支配 地 位 时 , 则 nsCa хе Cy. 利用 
关系 式 (3. 1.9) 得 


Cu „т А 
С» п, £i 


5j (3. 2. 5) 式 比较 ,立即 有 Te = Тү. 
所 以 在 碰撞 占 绝对 支配 地 位 时 , 谱 线 激 发 温度 等 于 气体 运动 
温度 ,此 时 能 级 布 居 在 运动 温度 上 达到 玻 耳 效 曼 分 布 . 即 


ч) = Ele HAT, 
Nif herml Bl 


满足 该 条 件 的 能 级 布 居 就 叫 “ 热 布 居 ” 或 “能 级 热 化 ” 
”在 更 一 般 情 况 下 ,可 由 统计 平衡 方程 (3. 2.2) 式 直接 导出 上 、 
下 能 级 布 居 数 之 比 , 即 











nz _ Cy 
OY AS (3.2.6) 
根据 (3. 2. 5) 式 , 则 有 
m _ kz һу 1 
rm m | [4 ГЭ An (3. 2. 7) 
Ca 
M Ca > An MEG DAS x2) mne T. 由 于 


碰撞 速率 正比 于 分 子 气 体 总 密度 xn, 因此 可 定义 一 临界 密度 лы, 
并 让 


ne _ 42 _ Ап 
n 7, па A (3. 2. 8) 


(3.2. 8) 式 给 出 了 能 级 热 化 的 一 个 尺度 , 即 当 气体 密度 nD "er 后 
能 级 将 是 热 化 的 . 这 一 性 质 也 适 于 多 能 级 的 情况 . 根据 谱 线 激发 温 
度 的 定义 ,由 (3. 2. 7) 式 可 推 得 
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Ту 
T. (3.2.9) 
"i ET, Merit 
1+ (ais 
若 令 no = n, + m, AG. 2. 7) 式 还 可 以 得 到 
Ez hy 
gze o _ h. 
2: = и) (3.2.10) 





ET икан. 
34» nas 时 , (3. 2. 9) 式 还 可 近似 写成 


T. Т1 + | | 
此 时 布 居 热 化 的 条 件 是 л D по. ЁТ, / hv. 因此 温度 越 高 ,达到 热 化 
需要 气体 密度 越 大 . 图 3. 2 展示 的 是 在 不 同 运动 温度 下 ,CO 的 J 
= 1 一 0 跃迁 能 级 热 化 的 过 程 . 由 图 可 见 , 温 度 越 高 ,达到 完全 热 
化 , 即 Te = T, 越 慢 . 


20 


(3.2.11) 








0 一 一 上 一 —L- 
0.1 1 10 100 1000 


图 3. 2 ”不 同 运 动漫 下 CO 的 了 = 1 一 0 跃迁 的 能 级 热 化 过 程 [3] 


第 三 章 天 体 物理 环境 下 分 子 谱 线 的 辐射 转移 149 





在 这 个 跃迁 上 A 系数 仅 有 7.4 X 10-s-!, 小 于 类 似 频 率 典型 
转动 跃迁 的 4 系数 . 相应 的 临界 密度 在 典型 的 分 子 云 温度 上 只 有 
l0'cm! AE. 可 见 CO 的 了 = 1 一 0 跃迁 是 比较 容易 热 化 的 . 因此 
它 一 直 被 当 作 星 际 云 的 一 个 理想 的 测 温 计 . 

当 n < яш 时 ,我 们 称 它 为 亚 热 布 居 情况 . 此 时 由 于 自发 辐射 
速率 大 于 碰撞 去 激发 速率 ,因此 每 一 次 从 “1” 一 “2” 的 碰撞 激发 都 
将 导致 从 “2” 一 “1” 的 自发 光子 发 射 . 在 亚 热 布 居 情况 下 ,上 .下 能 
级 分 子 布 居 数 之 比 

п; п 1 PES n 

n, СЯ (=) E 
在 亚 热 布 居 时 ,上 能 级 的 粒子 布 居 数 比 热 布 居 时 减少 . 由 于 激发 温 
度 是 根据 布 居 数 比 的 关系 定义 的 ( 见 (3.1.9) 式 ), 所 以 亚 热 布 居 
时 相应 的 激发 温度 也 降低 . 

下 面 我 们 来 比较 一 下 亚 热 和 热 布 居 情 况 时 谱 线 的 出 射流 量 , 
根据 (3. 2. 8) 和 (3. 2. 10) 式 以 及 辐射 流量 定义 ,在 一 个 简单 两 能 
级 系统 中 ,在 光学 薄 情 况 下 , 谱 线 流 量 可 以 容易 地 表示 成 


h 
F. = H Annfndz 








(3. 2.12) 


T Шү; 8: ( = ex 2 
n «na 时 Е, = me P T, [mandz ocn 


n > n 时 F. = A Q ао == zl nadz ос Мы 
式 中 0 是 源 的 立体 角 . 积分 沿 源 的 视线 方向 进行 . 由 上 式 可 见 , 亚 
热情 况 下 谱 线 流量 正比 于 分 子 云 的 密度 平方 ,而 在 热 布 居 时 却 正 
比 于 分 子 云 的 柱 密度 ( 注 :如 果 是 光学 厚 必须 对 上 式 作 改正 , 详 见 
下 一 节 ). 

在 低 密度 的 气体 中 ,分 子 的 丰 度 n /n CHO 对 于 其 谱 线 发 射 
流量 是 非常 重要 的 . 如 临界 密度 低 , 丰 度 高 的 *CO 的 低 J-mm 发 射 


150 分 子 天 体 物理 学 基础 





就 主要 来 自 较 低 密度 的 延展 的 分 子 云 包 层 . 而 具有 高 临界 密度 的 
丰 度 低 的 分 子 如 CS 或 HCN 则 适 于 示 踪 高 体积 密度 .高 柱 密度 的 
分 子 云 核 ,然而 ,那里 的 *CO 发 射 却 是 光 厚 和 热 化 的 . 

2. 考虑 辐射 场 的 影响 

当 存 在 辐射 场 时 ,考虑 到 辐射 场 与 分 子 系统 的 相互 作用 ,统计 
平衡 时 的 能 级 布 居 数 速率 方程 变 成 如 下 形式 : 

mGy 十 BoJ) = „(Са + Ba J + An) (3.2.13) 
J 是 在 谱 线 频率 上 的 平均 辐射 场 强度 . 严格 讲 它 应 由 两 部 分 组 成 : 
谱 线 本 身 (11) 及 背景 的 连续 辐射 场 (Tue) , 即 
7 了 = аад, + Tu) (3.2.14) 
这 里 我 们 仍然 只 考虑 背景 辐射 场 的 贡献 ， 而 不 计 及 谱 线 本 身 自 发 
ж 射 光 子 被 分 子 云 或 分 子 包 层 再 吸收 所 带 来 的 影响 . 也 就 是 暂时 
只 讨论 光 薄 的 情况 . 

在 光 薄 情况 下 ,很 容易 由 速率 方程 (3. 2. 13) 式 导 出 能 级 布 居 
数 比 nz/ 或 者 激发 温度 Te 来 . 这 里 我 们 分 两 步 来 讨论 . 第 一 步 先 
假设 7 的 主要 贡献 来 自 2. 7 K 宇宙 背景 辐射 ,而 谱 线 本 身 自发 辐 
射 的 光子 几乎 全 部 逸 出 星云 外 . 


iË hv/k = То, Си = EC enn, BA в. = As, 


Dm á 
By = E © Аа, В SEHE 2.7 K To BURAS 
则 

了 = Aleme ia (3.2.15) 
代入 (3. 2.13) 式 ,两 边 除 以 ni g Гв, ВНЕ mea 关系 ， 
我 们 得 


A 
C. e Tsh 21 
21 + eT TREES] 
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Я B 
= еы + е7 aya) eCa 


А 
—Т„/Т, 21 
Cae ^ To/Tga 一 
aum ol. sew Ww 


A. 
An +e 7 + Ca 





BER 
1+ Са (етот 一 De Tn 
e TT. = e To/Tga 
14 Sua 一 ervTm) 
(3.2.16) 
或 者 更 直接 的 形式 





TT) Ша T /Te — 
T, Tod e ды чыш 1) 
Та T3 


ео" + Са етут =4@) 
An 


上 两 式 也 可 用 气体 密度 和 临界 密度 之 比 来 表示 ,如 (3. 2. 160 式 就 
可 写成 


1 + “(етв 一 1)e TT, 
Merit 


1+ 2-( — e TT) 
Merit 


一 To/TBB 





e Ta = е 








(3.2.17) 
这 样 ,只 要 知 4 系数 和 碰 擅 速率 或 者 气体 密度 和 临界 密度 以 及 运 
动 温度 ,特定 频率 的 谱 线 激发 温度 Te 即 可 导出 . 

当 ha 六 Ca па >п, ЯА. 由 上 面 的 式 子 
TRA Ta~ Tus = 2.7 玫 .该 结果 表明 ,在 没有 内 部 碰撞 也 没有 外 
部 其 它 辐 射 源 时 , 谱 线 激发 温度 就 是 宇宙 背景 辐射 的 温度 . 反之 ， 
Ë C, > А n > nass 则 为 纯 碰 撞 激 发 . 同样 由 上 面 的 几 个 式 子 
立即 可 看 出 Te ~ Ту. 即 所 谓 谱 线 热 化 的 情况 . 
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除了 宇宙 背景 辐射 外 ,统计 平衡 方程 中 的 了 也 可 能 来 自分 子 
系统 外 的 其 它 辐射 源 ,如 恒星 ,HII 区 和 热 尘 埃 的 辐射 等 . 作为 一 
个 例子 ,假设 分 子 云 或 分 子 包 层 被 一 个 温度 为 Tu 的 热 连 续 背 景 源 
所 照明 , 且 此 连续 辐射 的 光学 厚度 为 ri, 由 分 子 云 看 该 源 所 张 的 立 
体 角 为 PU UU к 


3 Eo 一 
j- x [да 7 3 221 exp(— r4) - Qu 
47 47| с? 
elir] 





(3. 2.18) 


ЖШ 8 3.1 节 所 讨论 ,定义 了 为 此 连续 背景 源 对 整个 立体 角 平 均 
的 等 效 瑞 利 - 金 斯 辐射 温度 , 它 满足 关系 


J- B, 
在 两 能 级 系统 中 , 谱 线 源 函数 S. 可 写成 
s, = En _ |7 (3.2.19) 
e gin? 





m/n 关系 由 (3. 2.13) 方程 导出 ,这 样 











5, 2а 4 аа аса) 1] Gan 
类 似 地 定义 等 效 瑞 利 - 金 斯 激发 温度 了., 它 满足 关系 
SL = APT, 
将 (3. 2.20) RIRA, 并 考虑 到 9 =-— "LL 
? rel zn 
= (3.2.21) 
js TU 


RE T, 满足 (3. 1. 16) 式 的 关系 , 即 
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A h: hv \ 7! 

Ti = AE 一 exp| 2] ] 
方程 (3. 2. 21) 是 在 谱 线 光 薄 情况 下 ,碰撞 与 辐射 激发 同时 存在 时 
的 谱 线 等 效 激发 温度 的 计算 公式 ". 在 满足 瑞 利 - 金 斯 条 件 下 


Chv/kT < DW T. — To, Tac Tas T, — Ту. 对 于 纯 辐射 激发 
情况 (也 即 2 K nos EIE g n— 0), 则 和 (3.1. 17) 式 讨论 过 的 
宇宙 背景 辐射 时 的 情况 一 样 ,此 时 有 


T. = Та (3.2.22) 


对 于 = n< fl hv/k > Ta 





T.=— ( rd "ign nj (3. 2. 23) 
PU R3 


此 式 表 明 在 n = nas 时 ,分 子 的 红外 路 迁 要 比 射电 /mm BRE 
有 相对 高 的 激发 温度 . 分 子 谱 线 的 辐射 激发 的 例子 很 多 ,如 大 质量 
恒星 形成 区 Orion-KL 中 OH 分 子 的 远 红外 激发 和 HCN 分 子 的 振 
动 激发 . 


3.22 ”多 能 级 系统 


两 能 级 模型 是 一 种 简单 模型 . 实际 问题 中 任何 一 个 能 级 上 分 
子 布 居 数 密度 均 和 它 上 下 许多 能 级 的 布 居 数 以 及 它们 之 间 的 跃迁 
过 程 有 关 . 因此 必须 考虑 多 能 级 的 统计 平衡 问题 . 我 们 可 以 很 容易 
地 将 方程 (3. 2. 2) 推广 到 多 能 级 情况 . 此 时 ,对 某 一 个 能 级 , 比如 
说 了 能 级 ,在 不 计 及 谱 线 本 身 光 子 俘获 时 ( 即 光学 薄 情 况 ), 其 统计 


+ 事实 上 ,此 处 的 激发 温度 Tex 也 可 用 (3. 2.16) 或 (3. 2. 17) 式 来 计算 ,计算 时 只 要 
将 式 子 中 的 Tos RR Ter 就 可 以 了 . 
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平衡 方程 表示 如 下 : 
n[ BCi + К) + У$)А„]= Ds + Ri) + ZA 
š G = 1,23) rim) (3.2. 24) 
方程 左 方 表示 所 有 离开 j 能 级 导致 该 能 级 布 居 数 减少 的 过 程 ,而 
右 方 则 是 所 有 进入 j 能 级 使 该 能 级 布 居 数 增加 的 过 程 . 同 前 述 , 方 
程 中 4A; 和 4; 是 爱 因 斯 坦 自发 辐射 跃迁 概率 ;Ci 和 C; 是 碰撞 跃迁 
概率 ;n: 和 nj 分 别 是 能 级 i 和 j 上 的 分 子 数 密度 ,i > j 意 味 着 相应 
能 级 的 能 量 E, > E; R, 和 Ry 则 表示 受 激 跃 迁 (吸收 或 者 发 射 ) Ж 
率 . 有 下 式 成 立 , 即 
R; = By = В, А. faao, +I) (3.2.25) 


Bi 和 Bj 是 爱 因 斯 坦 受 激 辐射 跃迁 系数 . (3. 2. 25) Ку L. A 1, 
分 别 表示 在 谱 线 频率 附近 积分 的 谱 线 和 连续 谱 的 平均 辐射 场 . 选 
TÉ j = 1,2,3,… sjm (通常 jowx = ima), 可 以 得 到 一 套 形 式 和 
(3. 2. 24) 式 一 样 的 方程 组 . 对 于 一 组 已 知 的 参数 ,如 п, Т, I. 等 
可 以 通过 和 矩阵 的 反 转 解 出 各 个 能 级 的 分 子 数 密 moms плах 
ж. 

当 谱 线 本 身 的 强度 对 分 子 云 或 分 子 包 层 中 的 平均 辐射 场 产生 
一 个 重要 贡献 时 (也 即 谱 线 光 子 不 能 全 部 逸 出 云 外 时 ), 情 况 变 得 
复杂 起 来 .7 中 包含 分 子 本 身 跃 迁 引起 的 辐射 场 后 , 了 将 与 1, 有 
关 , 而 卫 只 有 通过 求解 谱 线 的 辐射 转移 方程 才 可 导出 . 反 过 来 , 求 
解 也 又 与 分 子 能 级 布 居 数 mm n. 有 关 ( 其 隐 含 在 辐 转 方程 的 户 
和 天 , 中 ) ,这样 就 必须 联 立 求解 辐射 转移 和 统计 平衡 方程 .或 者 说 
此 时 方程 (3. 2. 24) 变 成 非 线性 的 了 ,只 有 用 迭代 的 方法 才 可 求解 
它们 . 


第 三 章 天 体 物理 环境 下 分 子 谱 线 的 辐射 转移 155 





$3.3 ”逃逸 概率 方法 


з. 3. 1 谱 线 俘获 和 逃逸 概 率 的 引 人 


至 此 ,我 们 讨论 的 均 是 谱 线 光子 不 被 俘获 而 全 部 能 逸 出 云 外 
的 情况 . 此 时 云 中 的 平均 辐射 场 了 全 部 由 分 子 系统 外 部 的 辐射 源 
所 贡献 . 这 样 只 要 J 得 知 ,原则 上 可 以 通过 求解 统计 平衡 方程 
(3. 2. 24) 得 到 任意 数目 的 分 子 能 级 布 居 数 , 然而 这 只 是 一 种 理想 
情况 . 实际 问题 中 总 有 相当 一 部 分 的 分 子 , 其 发 射 的 谱 线 光 子 在 源 
中 传输 时 会 被 其 它 分 子 吸收 或 引起 受 激 再 发 射 . 特别 在 光学 厚 情 
况 下 ,发 射 的 谱 线 光 子 被 吸收 后 又 因 碰 挤 去 激发 而 返回 原 态 ,因此 
"€ 们 不 可 能 再 贡献 于 任何 的 光子 发 射 ,也 就 是 说 此 时 光子 逸 出 云 
的 概率 为 零 . 
考虑 到 谱 线 俘获 效应 后 , 从 概念 上 来 理解 , 带 来 的 影响 主要 
Ж: 
CD 在 谱 线 的 辐射 转移 和 能 级 的 统计 平衡 中 必须 考虑 谱 线 光 
子 本 身 对 平均 辐射 场 了 的 贡献 . 如 果 假 设 8 是 光子 逸 出 云 ( 即 分 子 
辐射 源 区 ) 的 概率 , 则 
J-Sa-5 (3.3.1) 
式 中 S 是 辐射 源 区 的 局 部 源 函 数 . 
(2) 谱 线 最 终 的 发 射 强度 
在 光 薄 时 — I —n.VAhv 
在 光 厚 时 — I—n.VABhv (3.3.2) 
zh V 是 分 子 源 的 体积 . 因此 “ 谱 线 俘获 ”效应 在 本 质 上 是 用 逃逸 
概率 B(r) 重新 调节 了 自发 发 射 速率 , 即 爱 因 斯 坦 系数 
A — A * В(т) ~ А/ (ат) (3.3. 3) 
式 中 “是 量 级 为 1 的 数值 因子 . 
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如 前 节 所 述 ,考虑 谱 线 本 身 光子 对 了 影响 后 ,为 求 得 分 子 按 能 
级 的 数 密度 分 布 和 谱 线 的 出 射 强度 ,必须 同时 求解 所 有 能 级 的 布 
居 数 方程 和 连接 这 些 能 级 的 所 有 人 允许 的 谱 线 跃迁 的 辐 转 方程 . 这 
当 然 是 一 个 相当 复杂 的 问题 . 逃逸 概率 引入 就 是 要 设法 将 统计 平 
# 方程 从 谱 线 的 辐射 转移 问题 中 解 耦 出来. 它 是 处 理 谱 线 问 题 的 
一 个 极 有 效 的 近似 方法 . 逃逸 概率 思想 是 Sobolev(1958 年 ) 在 处 
理 膨胀 大 气 辐射 转移 问题 时 第 一 次 引入 的 ,以 后 人 们 又 将 它 推广 
到 许多 其 它 的 物理 系统 . 由 于 在 源 中 不 断 发 生 光子 的 吸收 和 再 发 
射 , 谱 线 光子 将 在 整个 源 中 漫游 , 故 采用 局 部 的 逃逸 概率 因子 仅 是 
一 种 近似 . 然而 ,这 种 近似 的 处 理 结果 与 更 精确 的 辐射 转移 解 相 
比 , 只 要 应 用 得 当 结果 是 相当 一 致 的 . 
导出 (3. 3. 3) 式 的 关系 和 逃逸 概率 Bi; 的 计算 公式 的 方法 很 
多 ,下 面 介 绍 一 种 比较 直观 和 简单 的 办 法 , 它 也 是 从 物理 概念 上 着 
+. 
首先 我 们 来 讨论 考虑 分 子 谱 线 本 身 辐射 被 吸收 时 分 子 能 级 的 
布 居 数 速率 方程 . 若 仍 只 涉及 两 个 能 级 i 和 j, 则 对 于 i 能 级 分 子 布 
居 数 的 变化 速率 
ЕЎ =— Ау, Bj. n; — nj z) 十 碰 擅 项 (3.3.4) 
假定 外 辐射 场 为 零 , 则 在 这 里 了 仅 是 由 i 一 j 谱 线 辐射 本 身 贡献 的 
平均 辐射 场 强度 . 在 各 向 同性 情况 下 ,7 = 1;, 按 辐射 转移 理论 ,1; 
应 与 源 函 数 S, 有 关 . 通常 分 子 自 身 的 辐射 只 有 一 部 分 会 被 分 子 源 
区 , 如 分 子 云 或 分 子 包 层 再 吸收 ,从 而 影响 分 子 按 能 级 的 布 居 分 
布 , 而 分 子 自发 发 射 的 其 它 部 分 将 逃逸 出 云 外 . 
现在 我 们 用 B; 表示 逃逸 出 源 区 那 部 分 辐射 的 概率 (或 者 说 在 
一 个 云 中 一 个 发 射 光 子 直接 逃逸 的 概率 ) ,这 样 在 云 中 
L; =s (1 — B,;) Sj (3.3.5) 
代入 方程 (3. 3. 4) ,同时 考虑 到 
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和 
gB, = By, A, = В, UE 
我 们 立即 可 导出 


in = — nA; + 碰撞 项 (3. 3. 6) 


这 样 ,只 要 找到 Pi, 可 不 用 解 辐 射 转移 方程 求 L TE B 1 H 77 
程 (或 者 统计 平衡 方程 ) 求 出 分 子 布 居 数 n;, п, Ж. 

由 方程 (3. 3. 6) 可 见 , 每 一 个 自发 跃迁 的 光子 ,并 不 都 引起 能 
级 布 居 数 的 改变 . 仅仅 是 那些 逃逸 出 去 的 光子 ,使 上 能 级 粒子 布 居 
数 减少 ,这 是 由 于 某 些 发 射 光 子 又 被 源 中 其 它 分 子 所 吸收 ,以 使 分 
子 出 现在 上 能 级 上 的 概率 不 变 . 最 后 净 速 率 的 变化 由 mw Ay RA 
系数 B, 来 决定 .引入 8 使 自发 发 射 和 由 谱 线 本 身 发 射 引起 的 感应 
吸收 (或 发 射 ) 结合 成 一 项 ,使 求解 大 大 简化 . 

如 何 确定 8? 设想 有 一 个 强度 为 1 的 辐射 进入 一 个 光 深 为 + 的 
介质 , 则 出 口 处 的 辐射 强度 为 1.e". 这 里 相对 进入 的 辐射 ,其 逃 
38 Жу e. 对 于 来 自 源 内 部 的 辐射 ,我 们 无 法 定 出 产生 辐射 
的 准确 位 置 ,为 此 ,我 们 通过 对 整个 光 厚 求 平均 来 求 出 8, 这 样 得 
到 的 是 平均 逃逸 概率 , 即 


ed 
(В) = (e = — 
Ja: 
当 光 厚 增 加 时 ,逃逸 概率 8 减 小 . 
当 DN. в~ 1 ( 光 厚 情况 》 


ег" 





(3. 3.7) 
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当 r«i}, 8—1 ( 光 薄 情况 ) 
如 果 依赖 方向 , 则 


T. 
ж py tren ,还 与 源 区 的 速度 场 或 者 说 运动 
学 结构 有 关 . 


3.3.2 ”均匀 的 具有 高 斯 谱 线 轮廓 的 球形 或 平板 形 静止 介质 中 逃 
ажи 


上 面 给 出 的 计算 逃逸 概率 的 方法 不 是 精确 的 处 理 . 但 是 它 反 
映 了 精确 处 理 的 精华 . 在 多 种 计算 中 8 的 差别 与 特定 模型 下 对 逃 
RAF exp r) 的 求 平均 方法 有 关 . 这 里 我 们 介绍 最 常见 的 两 种 
情况 下 的 逃逸 概率 的 计算 . 有 兴趣 的 读者 还 可 参阅 参考 资料 
[2 ~ 4,15 ~ 18] 等 . 

我 们 首先 来 讨论 一 个 均匀 的 具有 高 斯 谱 线 轮廓 的 球形 或 平行 
平面 形 静 止 介质 中 逃逸 概率 的 计算 . 这 里 所 谓 静止 介质 指 只 存在 
气体 间 随 机 的 高 斯 型 的 热 运 动 或 淇 动 运动 ,而 不 存在 任何 整体 的 
系统 运动 . 

根据 (3.2.25) 式 , 在 不 考虑 外 界 连续 辐射 源 贡献 时 ,分 子 的 
受 激 辐射 跃迁 概率 为 


Е = B Bu qa [аһ (3. 3. 9) 
在 一 个 均匀 的 球形 或 平板 形 的 辐射 源 中 ， 可 以 认为 各 处 的 源 函 数 
S 近似 相等 . 将 (3. 1.12) 式 代 入 上 式 可 得 
в, = Baf 92 аво (Teexp[— r] + SE — 
ехр(— r,(z))]) == В.В + B4S(1 — В) (3. 3.10) 
RE $G 一 w) 为 高 斯 型 轮廓 (或 称 多 普 勒 轮廓 ) 函数 ， 


B= 去 L [aa (3.3.8) 
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e( J^ (3.3.11) 





v— v») = 1 
$C ) Ha 

XE ,在 一 具有 高 斯 谱 线 轮廓 的 均匀 介质 中 其 逃逸 概率 可 写成 
po = |40 [aso — w ew (8.3.12 


Ход ВНЗ BE CHI n = fea. 如 果 沿 着 球形 云 
的 半径 或 平行 平面 云 的 法 向 进行 计算 的 话 , 该 an 等 于 线 心 处 光 深 
то x 倍 . 若 谱 线 出 射 强度 的 方向 与 上 述 方向 成 6 角 时 , 则 沿 此 
方向 的 光学 深度 是 mn/w,w= cosb, 按 谱 线 轮廓 ,平均 的 逃逸 概率 是 

Ba) = [SB fae — w) enm (33.13) 


BGO 是 在 源 内 部 谱 线 光子 从 光学 厚度 为 o 的 位 置 上 逃逸 出 源 的 
概率 ,因此 , 它 是 一 个 局 部 的 逃逸 概率 . 在 源 函 数 为 常数 的 假设 下 
它 与 辐射 场 的 强度 无 关 . (3.3.13) 式 中 的 40 = 2zsinód0, 4 $, = 
Фо 一 №) ,p= 二 cos0, 且 只 考虑 来 自 特定 光 深 上 的 一 侧 的 逃逸 概 
率 , 则 


BG) = + [К "#4 udv = i [Ме nhe E 
Е 0 1 


=+ [etos 


式 中 z= 1/p. 若 用 一 个 无 量 纲 频 率 z 替 代 谱 线 轮廓 函数 中 的 变量 
Q 一 w)/Arw, 让 + 表示 对 谱 线 多 普 勒 轮廓 求 平均 的 光学 深度 , 则 r 
= ri /Awo. 注意 到 gz)dz = fdv, | plr) = &Avo 3X FÉ, (3. 3.13) 
式 还 可 写成 


BG) = — 可 | one. e og 
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或 写成 в = + | $GO E, Сева) dz (3.3.14) 


RP ga) = (z) 12exp(— 2°). 4 r$(>) D 1 Rf, Е, (г) ~ 0,48 
于 线 核 附近 光子 被 吸收 或 发 射 情况 .反之 ,rg(z) < 1 В, Е, (т) == 
1, 说 明 线 翼 处 大 部 分 光子 逃逸 听 , 取 无 量 纲 频率 为 zi 时 ,rg(zi) = 
1, 并 假设 在 |z| < zi 的 任何 频率 上 ,没有 光子 逃逸 ,这 样 


BOD = [sos 


对 于 多 普 勒 致 宽 有 (3. 3. 11) 式 , 或 写成 
l T 
#(х) = ы 


Мт 





pu 





1 -2 ed 
(т) = dz = 
BO) == : fe ar bx 


Ecl n 的 值 代入 上 式 得 








` 


(3. 3. 15) 


B 的 数值 作为 + 的 一 个 函数 ( 见 (3. 3.14) R) 已 经 由 Ivanov 和 
Sherbakov 列表 表示 Del. de Jong 等 55] 计算 了 光 薄 和 光 厚 情况 下 
逃逸 概率 的 近似 表达 式 ,发 现 


у 1 д. 1 — exp(— 2. 34r) 
当 r<7 时 , В) = 4. 68r 


M трт аф, Вс) а 2 — 





|=) 
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зз ”具有 大 速度 梯度 的 运动 介质 的 逃逸 概率 计算 


根据 定义 ,光学 厚度 = = [eds 假定 在 路 径 A 内 , 净 吸 收 系数 
变 , 则 由 (3.1.5),(3.1.7) R 
BA 


s = |n n 079 = [s — A Bih А 


多 普 勒 频 移 关 系 知 : 
ars DE SEM (3.3.16 


是 辐射 源 所 在 处 的 速度 场 梯度 . 由 上 式 可 知 , 在 其 它 因素 一 定 


, 谱 线 光 厚 与 速度 场 梯度 成 反比 . 

由 于 和 逃逸 概率 与 谱 线 光 厚 有 关 ,因此 在 有 系统 运动 情况 下 , 先 
概率 还 与 源 区 的 速度 场 梯度 或 者 说 运动 学 结 均 有 关 , ЖА ИЖ 
法 特别 适 于 处 理 有 系统 速度 场 梯度 的 运动 介质 中 的 辐射 转移 ， 
经 常 被 使 用 的 一 种 方法 . 事实 上 ,逃逸 概率 的 思想 正 是 在 处 理 腾 
人 气 的 辐射 转移 问题 时 被 Sobolev 第 一 次 引入 的 . 以 后 Castor 
利用 逃 移 概率 方法 ,详细 计算 了 迅速 径 向 膨胀 的 拱 星 包 层 中 的 
线 出 射流 量 和 轮廓 , 我 们 将 在 膨胀 大 气 谱 线形 成 一 节 中 详细 讨 
在 Sobolev( 即 大 速度 梯度 ) 局 域 近似 模型 下 谱 线形 成 的 具体 机 
这 一 节 我 们 仅 给 出 大 速度 梯度 近似 下 的 逃 昌 概率 的 计算 . 

大 速度 梯度 模型 近似 的 主要 思想 是 : 

在 一 个 局 部 区 域 中 产生 的 辐射 只 与 局 部 的 分 子 和 原子 发 生 相 
作用 ,此 相互 作用 区 域 的 尺度 Al = Av/ SU , 式 中 дь 为 运动 介质 
气体 的 局 部 热 运动 或 滑动 运动 的 速度 宽度 ,du/d 为 系统 运动 介 
的 速度 场 袖 度 .这样 ,一 个 已 知 频率 为 ， 的 辐射 只 能 在 运动 介质 
Э о да |v— v (1 + o/c)| < Avo GR Avus REI B 
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特定 区 域 中 产生 . 
现在 仍 假设 一 个 两 能 级 系统 ,那么 在 这 个 区 域 中 分 子 能 级 的 
人 


dn _ 
dt 





zn 11 Гога, 0)d» 





(3. 3.17) 
这 里 先 假设 该 局 部 区 域 的 v = 0, 因 此 $(v,v) = $(v,0). 然后 将 发 
射 系数 和 吸收 系数 的 关系 式 代入 式 中 的 辐射 场 强度 100, 并 令 





aa >: Вь 

а= т E g 4x 

上 式 变 为 
i 
T STRANG | [r^ A оо) . e ea Qe, od» 
£ —оо 4x 0 
-- nA | [o ) Ee Тее дово, ovd» 

一 oo 4x 0 


=-»а+®е[ [n- e e oso od 


_ MAT —" 
=- Í peve 1 апд» (3. 3. 18) 


如 前 所 述 , 谱 线 发 射 的 有 效 速率 等 于 被 光子 逃逸 概 率 p 修正 了 的 
自发 发 射 速率 , 即 
da AB 
因此 
s- ij Јо" dpdy (3.3.19) 


що = 0 (静止 介质 ) 时 ,与 上 节 (3. 3.12) 式 结果 一 致 在 存在 系 
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统 运动 (w = 0) 情况 下 , 谱 线 中 心 频率 因 多 普 勤 效应 移动 至 
“(1 + 2] ж. жашик вне о 











aia qe 
$G, = — г a] (3. 3. 20) 
x Aw 
5 рО) = I 
арб) — T 3$), , 
则 dv =f 3v dv 
_ Т афо), 1 gy 
= | av | 3 и) dv 
[ € 
utu зло. z. 
Ps NIU 5 $0,0) 
代入 (3. 3.18) 式 ,得 
D 
dm __ mA - »( 2 
由 于 光学 厚度 + = ahv(dl/dv) (c/w), 所 以 
dm __тъАг1—е 
dt 4n T da 
则 逃逸 概率 
= 工 [1 一 edn (3.3.21) 


4m, Т 
该 式 与 3. 3. 1 节 从 概念 者 手 导出 的 (3. 3. 0 式 完全 一 致 . 当 在 球形 
几何 学 下 ,观测 方向 与 径 向 不 一 致 时 ,与 上 一 节 讨论 一 样 , 可 引入 
变量 上 和 o， 并 令 и — cos0 (0 为 视线 方向 与 径 向 的 夹 角 ),o = 
rd. = Ча — 1 dv/dr 为 运动 介质 径 向 方向 的 速度 场 梯度 , 


可 以 证 明 , 此 时 光学 厚度 与 x 有 关 ( 详 见 第 3. 4. 2 节 ), 即 
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trp) = 


式 中 为 线 心 处 的 光学 厚度 : 


h 
ro 一 Е x qr Bu 一 п.Ва) 


CE 
1+ o? 


而 逃逸 概率 





40 ,1— exp[— r(y)] 
f= | 4m Tp) 


+1 
= 二 | Leto, (3.3.22) 
由 以 上 讨论 可 明显 看 出 ,在 运动 介质 情况 下 ,逃逸 概率 与 速度 场 分 
布 . 观 测 方向 密切 相关 .除非 在 o = 0 (dv/dr = v/r) BF, (3. 3. 22) 
式 中 8 与 A 的 依赖 关系 才 消 失 . 当 p 与 方向 无 关 时 ,逃逸 概率 可 简 
单 表示 成 


g = 


T 

逃逸 概率 的 引入 特别 适 于 研究 处 理 具有 速度 梯度 的 径 向 运动 
(膨胀 . 塌 缩 或 转动 ) 时 的 辐射 转移 , 在 分 子 云 和 拱 星 包 层 中 经 常 
用 到 . 由 (3. 3. 22) 式 知 ,8 与 zx 有关, 而 r 又 与 速度 梯度 成 反比 但 
需要 说 明 的 是 (3. 3. 16) 式 中 的 速度 梯度 是 沿 视线 方向 而 言 的 , 因 
此 在 等 速 径 向 膨胀 (或 塌 缩 ) 时 ,速度 梯度 并 不 一 定 为 零 . 如 取 z 为 
视线 方向 ,在 等 速 膨胀 时 ,速度 梯度 dv /dz ~ /rn 是 运动 介质 的 
膨胀 速度 ,~ 是 球 半 径 . 显然 " 越 大 (~ 一 定时 ) 速度 梯度 越 大 . 按 大 
速度 梯度 模型 , 当 速度 场 梯度 足够 大 时 ,相互 作用 区 域 的 尺度 将 变 
得 非常 小 ,以 致 于 可 以 认为 在 相互 作用 区 内 分 子 源 的 所 有 物理 特 
性 基本 相同 ,在 这 个 时 候 逃 逸 概率 方法 将 是 一 种 极 好 的 近似 ， 
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3.3.4 引 人 和 逃逸 概率 后 分 子 能 级 布 居 数 的 计算 


逃逸 概率 方法 引进 后 ,使 我 们 能 直接 地 将 辐射 转移 效应 合并 
到 能 级 布 居 数 的 速率 方程 中 去 ,只 要 对 方程 中 的 自发 发 射 速率 简 
单 地 乘 以 逃逸 概率 8 就 可 以 了 ， 这 样 在 不 考虑 外 辐射 源 时 ,两 能 
级 情况 的 能 级 布 居 数 方程 (3. 2. 7) 式 就 变 为 
т: i hv i v 
а-н) 
Ci 


1 
128; 

(3. 3. 23) 
显然 , 当 Bz1 BF, (3. 3. 23) 式 返回 到 光 薄 情况 下 的 (3. 2.7) 式 . Ж 
而 当 源 是 光 厚 的 , 即 p~: 寺 时 ,辐射 源 的 有 效 临界 密度 将 显著 下 
降 ， 因 此 对 于 光学 厚 的 谱 线 ,在 低 密 下 就 可 实现 热 化 ,或 者 说 原来 
在 光 注 下 的 亚 热 谱 线 (nesv>>m) 在 光 厚 下 可 能 变 成 热 化 的 谱 线 (me 
<n). 

E375 1115 1737 2 E2237] 72:115] R30] FA 
АЖ 8 与 光 深 r 有 关 ,r 又 与 能 级 布 居 数 mn 有 关 , 因 此 求解 
上 述 的 两 能 级 方程 时 ,方程 两 边 都 是 能 级 布 居 数 的 函数 ， 可见 p 
的 引入 虽然 可 以 撤除 一 个 谱 线 辐射 转移 方程 ,但 是 必须 以 求解 一 
个 非 线性 方程 为 代价 ， 好 在 这 类 非 线性 方程 仍 属于 简单 的 代数 方 
程 ,我 们 可 以 利用 数值 方法 如 牛顿 渤 代 法 来 求解 它们 . 

逃逸 概率 方法 也 可 用 于 描述 外 来 源 和 谱 线 发 生 区 之 间 的 相互 
作用 .假设 一 个 由 外 部 源 发 出 的 光子 到 达 云 内 部 特定 点 的 概率 等 
于 在 该 点 发 生 同 样 频率 光子 逃逸 出 云 的 概率 . 这 样 , 在 存在 外 部 辐 
射 场 J.(w) 时 ,在 速率 方程 中 必须 加 入 如 下 的 一 顶 , 即 


B,BaJ. o) т.п; к) (3. 3. 24) 
8; 





其 中 
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Шо = firo» 对 于 均匀 源 

J 二 J.(AQ./47) ,为 外 部 辐射 强度 ,Ap. 为 外 部 源 立体 角 . T. 
通常 可 用 普 朗 克 函 数 描述 ,对 应 等 效 黑体 温度 T.. W ДО, /4т, 
W 也 可 称 作 稀释 因子 , 它 是 由 几何 效应 引起 的 . 设 R 为 外 部 源 半 
径 ,r 为 分 子 辐射 源 处 的 半径 ( 见 图 3. 3), 则 r 处 看 到 的 外 部 源 立 
体 角 为 





图 3. 300 


s 


AQ, = 27 [sin 640 = 2x(1 — cos 0') = 27 
° 





R* 
1-4-8) 


sa] 1— 1) (3.3. 25) 


如 果 rR, W| W == R*/ Gr!) BIA ERIA ЯУ Bi FE CP 77 B LOB 2 
系 误 减 . 这 样 ,(3. 3. 24) 式 可 写成 如 下 形式 ， 
WB;jAy(ni—nigi/g;) 


ехр(Ау,;/ЕТ,) —1 
上 式 中 的 T, 可 以 是 背景 星 的 辐射 温度 ,也 可 以 是 尘埃 的 等 效 
黑体 温度 ,2.7 K 微波 背景 或 者 HII 区 的 射电 连续 辐射 温度 等 ,如 
何 选取 视 问 题 的 物理 环境 而 定 . 
此 外 , 当 我 们 把 云 中 求 谱 线 光 子 逃 逸 概率 方法 推广 到 外 部 源 
时 , 常 认为 外 部 源 发 出 的 光子 到 达 云 中 特定 点 的 几率 В, 和 云 中 该 
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点 光子 逃逸 出 云 的 概率 8 一 样 . 但 严格 说 ,这 两 种 概率 并 不 相等 ， 
即 








2 E du 
" E 
E ij Loe a. (3. 3. 26) 
= 是 对 着 外 部 源 如 恒星 张 角 的 余弦 ,有 
к=|1-(8)7* (3.3. 27) 
R. 是 外 部 源 的 半径 ,R 是 该 点 到 源 的 距离 关于 8 和 B. 的 详细 计 


算 可 参阅 参考 资料 [20]. 

逃逸 概率 的 引入 使 联 立 求解 辐射 转移 和 统计 平衡 方程 的 问题 
赔 化 为 解 一 个 方程 即 统计 平衡 方程 (或 速率 方程 ”在 存在 碰撞 和 
外 部 辐射 的 情况 下 ,对 于 i 能 级 速率 方程 的 完整 形式 如 下 人 "3: 


Fr 名 [ат + Ву L OQ, — nj) + 
с», ЕЕ nexp| == pa) ])+ > 6 (двп + 


]| 


G,j—1,2, nm) (3. 3. 28) 
其 中 A; Bu 是 爱 因 斯 坦 辐射 跃迁 概率 ,C5 是 碰撞 跃迁 概率 ,pv 是 
逃逸 概率 . 当 外 部 源 是 均匀 源 时 ,可 以 用 辐射 场 强度 来 替代 统计 平 
衡 方程 中 的 平均 辐射 场 . 7 就 是 在 频率 几 ( 相 应 从 能 级 ; 跃迁 到 能 
级 站 上 外 辐射 场 强度 . 
在 方程 (3. 3. 28) 中 假设 能 级 是 按 序 排列 的 ， 此 外 由 于 要 服从 
总 粒子 数 守恒 关系 ,因此 必 有 下 式 成 立 , 即 





В.В, — n) + С, — nexp| — m 
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у) ат; = nas (3. 3. 29) 


nma 是 所 研究 分 子 的 总 数 密度 . 在 定 态 时 则 有 dni/dt==0, 能 级 布 居 
数 将 通过 解 一 套 代 数 方 程 得 到 ,而 无 需求 解 辐射 转移 方程 . 与 两 能 
级 的 道理 一 祥 , 这 些 方程 都 是 非 线 性 的 ,通常 只 有 用 数值 方法 解 它 
们 . 在 解 这 些 方程 时 ,一 个 方便 的 方法 是 用 相对 布 居 数 nj;/nma( 注 ; 
下 面 我 们 就 称 它 为 n;) 进 行 计算 ,这 样 就 有 Yn = 1 ,这 给 计算 带 
来 很 多 方便 . 特别 在 光学 薄 情 况 下 ,由 于 Bx-1, 能 级 布 居 分 布 将 与 
ml 无关. 但 碰撞 速率 仍 与 系统 的 气体 密度 有 关 . 参考 资料 [23] 中 
介绍 了 数值 求解 统计 平衡 方程 的 各 种 方法 、 

(3. 3. 28) 式 中 的 辐射 场 通 常 由 以 下 几 部 分 组 成 , 即 

nt i+ 


w 
exp hv/hTa) — 1) (3.3.30) 


右 方 第 一 项 表示 外 部 源 , 如 中 心 星 ,HI 区、 红外 源 或 者 邻近 星 的 
辐射 场 . Т. 为 外 部 源 等 效 辐射 温度 ,W 为 稀释 因子 . 第 二 项 为 微波 
背景 辐射 的 贡献 , 式 中 Tas<:2.7 К. 第 三 项 是 尘埃 辐射 的 贡献 ,T。 
为 尘埃 温度 ,为 尘埃 发 射 率 ， 坟 常用 以 下 模型 给 出 号 ， 

750%) = | м) 或 м) Í E] Vi vo 

一 1 ЭЩ у>» (3. 3. 31) 

关于 v 的 一 种 选择 是 :根据 350 um 的 观测 ,在 Ts=100 K 时 ,得 
到 人 尘埃 发 射 率 为 0. 1， 按 照 尘 埃 发 射 率 与 辐射 波长 大 约 2 次 方 的 
反比 关系 ,可 导 得 在 波长 约 为 110 ит if, pal. 

方程 (3. 3. 28) 中 的 Bi 由 各 个 辐射 跃迁 中 的 光学 厚度 rm 来 确 
E. 在 一 维 情况 下 ,光学 厚度 取 (3. 3. 16) 式 形式 , 即 


ys 2i) В» = [8 _ ает 
Tij |», n Е Ax Ue me 1 po" (3. 3. 32) 
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ve 是 分 子 云 或 分 子 包 层 中 的 速度 场 的 梯度 ,ve 和 noma 以 及 
(3. 3. 30) 式 中 的 T, 和 Ts 均 是 计算 中 的 模型 参数 . 

解 出 所 研究 分 子 的 一 套 能 级 布 居 数 后 ,利用 本 章 第 一 节 给 出 
的 公式 ,我 们 可 得 到 所 求 分 子 谱 线 的 激发 温度 ,发 射 强度 以 及 谱 线 
亮 温 等 ， 调 整 模型 参数 使 其 与 观测 相符 便 可 得 到 所 研究 源 的 物理 
特性 和 运动 学 状态 . 


$3.4. 天 体 物 理 环境 下 分 子 谱 线 轮廓 的 形成 


3.4.1 谱 线 轮廓 与 谱 线 宽度 


谱 线形 成 包括 谱 线 中 心 频率 、 频 移 、 线 强 以 及 谱 线 轮廓 和 宽度 
等 各 个 方面 的 问题 ， 如 果 说 线 心 频率 和 频 移 提供 了 辐射 源 的 化 学 
组 成 和 视 向 速度 ,不 同 分 子 的 线 强 比 提供 了 辐射 源 组 成 成 分 的 丰 
度 比 ,那么 谱 线 的 强度 、 宽 度 和 谱 型 提供 我 们 的 信息 则 更 丰富 ,如 
辐射 源 区 的 密度 结构 运动 学 结构 ,温度 以 及 光学 厚度 等 

谱 线 轮廓 问题 在 本 节 之 前 已 多 次 涉及 到 ， 研 究 谱 线 轮廓 就 是 
要 找到 一 个 与 频率 有 关 的 函数 %>)( 在 辐射 粒子 作 随机 或 系统 运 
动情 况 下 也 就 是 与 速度 有 关 的 函数 $(v)) 来 描写 谱 线 的 形状 ,并 


令 вооа ее [вода = 1. 这 样 , 在 谱 线 某 一 频率 上 的 
吸收 系数 ke, dC) (3.4.1) 
TE e BERE к. AE ERAR ИЕ ВО „ШП — [nv 对 确定 的 
谱 线 ,m 为 常数 ， 类 似 地 对 发 射 系数 有 

jc ds) = [i 
理想 的 原子 和 分 子 谱 线 ,其 谱 线 轮廓 是 尖锐 的 5- 函数 ， 实 际 的 谱 
线 因 各 种 原因 而 加 宽 ， 第 一 种 引起 谱 线 加 宽 的 因素 是 量子 力学 中 
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的 不 确定 关系 , 它 是 具有 洛 伦 兹 谱 型 的 自然 致 宽 ， 这 种 致 宽 很 小 ， 
在 与 天 文 分 子 有 关 的 所 有 情况 下 ,可 以 忽略 谱 线 的 自然 致 宽 . 在 分 
子 天体 物 理 中 绝 大 多 数 谱 线 致 宽 是 由 分 子 运动 的 多 普 勒 频 移 引 起 
的 .如果 辐射 粒子 相对 观测 者 的 视 向 速度 为 we, 则 谱 线 频率 由 vo 
频 移 到 v 时 有 


(1) (3.4.2) 


Ж {И ЖЖ! ИЕ ЕЙ Ж {у $ v v--d» 的 粒子 数 为 

dN (v) = N$G2dy (3. 4. 3) 

$6) = f Cu) dv./dv— f (v:)c/vo (3. 4. 4) 
因此 谱 线 轮廓 $(v) 的 形式 与 辐射 原子 或 分 子 所 在 处 速度 场 分 布 f 
(o) Н Ж. 根据 辐射 粒子 运动 的 性 质 可 将 速度 场 分 成 两 大 类 : 

(1) 热 速度 场 

指 辐射 粒子 的 运动 服从 麦克 斯 韦 速度 分 布 律 , 其 相应 的 谱 线 
轮廓 是 高 斯 型 的 ,其 谱 线 宽度 可 用 多 普 勤 线 宽 ,Av 表征 . 

(2) 非 热 速度 场 

非 热 速度 场 又 可 分 成 以 下 两 类 ， 

@ 局 部 的 、 随 机 的 非 热 运动 一 一 满 动 ， 

@ 系 统 运动 一 膨胀. 塌 缩 、 转 动 等 . 

随机 的 非 热 运动 主要 指 分 子 云 中 的 注 动 .根据 满 动 元 的 尺度 
4 与 光子 自由 程 工 的 关系 ,又 分 微观 满 动 (iL) 和 宏观 淇 动 
(GL). 由 于 油 动 的 混乱 与 随机 性 质 ,特别 是 微观 淇 动 ,用 高 斯 型 
轮廓 来 处 理 它 是 很 好 的 近似 . 在 大 尺度 的 系统 运动 情况 下 ,大 速度 
梯度 模型 则 是 最 适宜 的 . 

现在 首先 来 讨论 具有 高 斯 谱 型 的 谱 线 轮 廓 和 谱 线 宽度 的 基本 
性 质 . 
车 辐射 粒子 的 运动 服从 麦克 斯 韦 速 度 分 布 , 则 其 速度 分 布 函 
数 为 
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fvi)= GC! Av) lexp[— (v./Av)’] (3.4.5) 
式 中 Av= [Avp-- Ava] до 是 用 多 普 勒 速度 宽度 表示 的 局 部 
热 速度 ,Avwuw 是 满 动 速度 宽度 ， 由 f(v.) 导 致 的 高 斯 型 谱 线 轮廓 ， 
也 称 多 普 勒 轮廓 ,相应 的 轮廓 函数 为 


ФО) = (r? Av) expl — (vy—vo) / Avo] (3. 4. 6) 
RP Aw 为 多 普 勒 谱 线 宽度 : 
Am 一 m(CAvp/c) (3. 4. 7) 


Arv XE БУЙ Ж БЖ ТЕНИЙ 1/e 处 时 的 谱 线 半 宽 度 ， 这 
样 , 谱 线 的 半 极 大 全 宽 为 

Дукжнм = 2 (In2)!2Ayp (3.4.8) 
为 了 方便 ,同上 节 类 似 , 取 z 为 相对 线 心 的 无 量 纲 频 移 , 即 = 一 


, 则 %(z) 为 无 量 纲 的 高 斯 型 谱 线 轮廓 函数 ,其 形式 如 下 





#(х)=(т^!?)ехр(—х?) (3.4.9) 
图 3. 4 显示 的 是 $(>)B5 El , CRE T has ah s fl Ge on tit 
0.6 
0.4 
š 
92 
e 7 -i 1 2 3 


x 


图 3.4 ЖСН) 
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况 下 分 子 的 无 量 纲 的 多 普 勒 轮廓 ， 很 明显 ， [cons = 8А 
%(z) 后 ,吸收 系数 还 可 表示 成 


к,=кф(т) (3. 4. 10) 
结合 (3. 4. 1) 式 得 
к= aJ" к/Аљ (3. 4.11) 
所 以 «是 对 多 普 勒 轮廓 平均 的 吸收 系数 .而 线 心 的 吸收 系数 
r =r) = (к) e (3.4.12) 


这 样 ,相应 线 心 处 的 光学 厚度 

r= 007r (3. 4.13) 
如 上 一 节 所 述 ,r 为 对 谱 线 平均 (也 即 对 多 普 勒 轮廓 平均 ) 的 光学 
厚度 . 对 于 发 射 系数 ,类 似 地 也 有 平均 发 射 系数 和 线 心 发 射 系数 之 
分 . 在 所 有 我 们 感 兴趣 的 分 子 谱 线 情 况 下 ,可 以 近似 认为 发 射 和 吸 
收 的 轮廓 相同 ,因此 得 到 源 函 数 5, 与 频率 无 关 , 仅 是 谱 线 激发 温 
度 的 函数 . 

在 纯 热 运动 情况 下 ,由 于 Avo — (2 AT /m)'" HER EUIS 
入 ,可 得 用 谱 线 半 极 大 全 宽 表 示 的 热 速 度 宽度 为 

Avrwm = 2(1n2) 7 Avp —0. 2(Т/А)' km * s^! (3.4.14) 
这 里 了 是 温度 ,单位 为 K;A4 是 原子 质量 数 . 在 典型 的 分 子 云 温度 
( 约 30K) 下 ,得 此 热 速度 宽度 约 0.2 km + s~. 而 由 CO 分 子 观测 
得 到 的 谱 线 宽度 通常 是 几 至 十 几 km“。s-!:， 因 此 热 运动 不 能 完全 
反映 分 子 云 中 实际 存在 的 运动 . 大 多 数 分 子 谱 线 均 呈 现 出 超声 的 
AE. 淇 动 和 大 尺度 的 系统 运动 是 重要 的 原因 . 

下 面具 体 分 析 在 热 运动 和 微观 水 动情 况 下 ,最终 的 谱 线 宽度 
AvrwHyM 还 与 分 子 云 的 什么 特性 有 关 .， 假定 有 一 个 具有 高 斯 型 谱 线 
轮廓 的 均匀 云 ,其 固有 的 速度 宽度 为 Av;( 即 指 谱 线 光 薄 时 的 
Avewam) ,这 个 Av; 可 以 是 热 速 度 宽度 ,也 可 以 是 局 部 的 微 满 速度 
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宽度 .此 时 谱 线 轮廓 作为 相对 线 心 速度 位 移 v 的 函数 可 以 写成 

I,=1[1—exp[ —r(%)J (3.4.15) 
式 中 光学 厚度 сш) =r exp [ —42| 2-] | G3. 4.16) 
随 着 谱 线 中 心 的 光学 厚度 的 增加 (zt 1 后 ), 满 足 (3.4. 15) 式 的 
谱 线 轮 廓 将 逐步 从 高 斯 型 向 平 项 型 过 渡 ,并 具有 如 下 式 表示 的 最 
VERA AUREUS), 


Av, porc =. = e 
Av 一- 一 一 ln 2 | (3. 4. 17) 
$n Asl Ë cu 
由 上 式 可 见 , 热 或 徽 测 线 宽 将 随 线 心 光 厚 的 对 数 关系 缓慢 增加 , 在 
的 两 个 极限 情况 下 


m0 时 Доғунм > Av; 





mo 一 co 时 Доғтнм 7* Av; 
按 (3.4.17) 式 ,下 面 列 出 了 部 分 数值 结果 : 
rz «1 1 3 10 12 60 100 1000 


Bor 1 L2 1.51.96 2 25 27 3.24 
MU; 


这 一 结果 在 定性 上 与 观测 基本 相符 ， 在 大 多 数 情况 下 光 厚 的 “CO 
谱 线 ,其 线 宽 均 大 于 光 薄 的 "CO W. 

近 10 多 年 来 的 分 子 谱 线 观 测 揭示 的 另 一 个 重要 事实 是 分 子 
云 的 速度 频谱 表现 出 程度 不 同 的 波动 性 质 , 它 表明 分 子 云 是 高 度 
团 块 性 的 ， 分 子 云 在 形成 和 演化 过 程 中 不 断 碎 裂 成 大 大 小 小 的 团 
块 ,这 些 团 块 间 的 速度 差别 大 于 每 一 个 团 块 内 部 的 局 部 运动 ,这 就 
降低 了 上 述 的 Avewrm 对 谱 线 光 厚 的 依赖 性 . 这 种 分 子 云 中 不 同 团 
块 间 的 复杂 运动 属于 宏观 满 动 的 性 质 ， 在 存在 这 种 大 尺度 运动 的 
时 候 ,单个 高 斯 模型 已 不 再 适用 .更 可 靠 、 更 复杂 的 谱 线 轮廓 模型 
将 涉及 到 在 一 个 合理 的 云 模型 下 作 详 细 的 辐射 转移 处 理 . 
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分 子 谱 线 超 宽 的 另 一 种 重要 的 解释 是 分 子 云 整 体 的 一 种 系统 
的 运动 ,如 第 一 章 提 到 过 的 膨胀 . 塌 缩 .转动 以 及 分 子 外 向 流 等 . 
Sobolev 近似 ( 即 LVG 模型 ) 是 处 理 具有 单调 变化 速度 场 中 谱 线 
形成 的 最 常见 的 方法 ， 下 一 节 将 通过 讨论 膨胀 大 气 中 分 子 谱 线形 
成 的 具体 过 程 详细 介绍 Sobolev 近似 的 实质 ,处 理 系统 运动 情况 
下 常用 的 等 视 向 速度 面 方法 以 及 速度 场 ,光学 厚度 和 天 线 波束 等 
因素 对 分 子 谱 线 轮廓 形成 的 影响 . 


3.42 膨胀 大 气 中 各 种 分 子 谱 线 轮廓 的 形成 机 制 


本 节 内 容 适 于 研究 作 系 统 运动 的 分 子 云 拱 星 分 子 包 层 、 气 体 
星云 以 及 尘 云 等 情况 下 谱 线 的 形成 . 本 节 以 膨胀 大 气 为 例 , 但 所 讨 
论 的 方法 也 适 于 作 塌 缩 或 转动 运动 时 分 子 谱 线 轮廓 的 计算 . 

1. Sobolev 近似 (LVG 模型 ) 

我 们 知道 ,大 多 数 情况 下 的 膨胀 
大 气 可 以 用 球形 几何 学 来 处 理 , 并 采 
用 psz 坐标 系统 ( 见 图 3. 5). 此 时 按 球 
形 几何 学 , 沿 z 方向 ,瞄准 距离 为 请 时 
观测 到 的 流量 为 


F,- fitps00)2rpdp/D? 


(3. 4.18) 
式 中 工 为 谱 线 强度 ,DD 为 辐射 源 离 观 图 3.5 膨胀 大 气 的 球形 几何 学 
测 者 的 距离 . 显然 观测 到 的 流量 是 ”的 
函数 ， 对 谱 线 讲 , 则 以 谱 线 轮廓 为 表征 ， 对 于 热气 体 , 由 其 局 部 的 
随机 运动 所 导致 的 谱 线 致 宽 , 即 多 普 勤 致 宽 决定 ， 谱 线 轮 廓 由 
(3. 4. 6) 式 表示 . 谱 线 强 度 下 降 到 1/e 的 峰值 强度 时 所 对 应 的 谱 线 
半 宽 即 多 普 勒 宽度 Avp, 也 可 称 为 局 部 热 速度 , 记 作 va ( = 
МЕТ /m). 
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“Sobolev 局 域 近似 ”认为 ， 

除 上 述 的 随机 运动 外 , 若 辐射 源 还 存在 一 个 系统 的 运动 (如 塌 
缩 或 膨胀 ) ,其 速度 为 v, 则 Sobolev 局 域 近似 可 表 为 : 当 v 六 za 时 ， 
谱 线 中 某 一 确定 频率 的 辐射 只 在 线 度 为 ! 的 一 个 小 范围 内 发 生 (/ 


=s au, 为 在 视 向 上 的 投影 ), 而 在 ! 外 这 一 辐射 不 被 其 它 


分 子 所 吸收 ,也 不 能 再 引起 其 它 相 同 能 级 间 的 跃迁 , 即 辐射 在 ¿ 之 
外 将 不 变 地 直接 逸 出 星云 之 外 .Sobolev 还 假定 :在 ! P3 ej, 和 
S, 均 为 常数 ( 即 局 域 近 似 ), 在 ! 外 ,一 0, 记 =0,S,=0. 要 使 局 域 / 
内 ,5S, 为 常数 ,只 有 /很 小 时 才 可 成 立 , 这 样 就 引出 了 大 速度 场 梯 
度 的 条 件 . ( 注 : 当 随机 运动 是 淇 动 时 ,条 件 中 的 vw 用 漳 动 速度 ww 
替代 . 

“LVG( 大 速度 场 梯度 ) 模 型 ” 

由 于 系统 运动 的 存在 , 谱 线 中 心 的 频率 w, 因 多 普 勒 效应 位 移 
Жу. 如果 系统 径 向 运动 速度 v 在 视线 方向 投影 为 v, 则 Y=wo 十 
vwo/c， 按 Sobolev 局 域 近似 只 有 在 vv 一 Aw 一 v/ 十 Avo 频率 范围 内 
入 射 的 光子 能 够 与 源 中 的 分 子 发 生 相 互 作用 ,吸收 或 再 发 射 ， 这 
样 , 在 星云 某 处 (z,yyz)? 于 辐射 有 贡献 的 频率 只 在 

Wo lz yz) — t u Gro ys) Aw 

(A) (B) (A) (B) 

A( 由 系统 运动 引起 ),B( 由 热 运 动 引 起 ) 
范围 内 变化 . 或 者 说 , 谱 线 中 不 同 频 率 辐射 对 应 星云 中 不 同 的 速度 
v. Gr y»z). 如 图 3. 6 所 示 . 也 即 只 在 wv. 一 Av:>v: 十 Av: 速度 范围 
内 的 分 子 对 频率 v 的 辐射 有 贡献 。 相 应 的 尺度 范围 





20 
до, / az 








=l (3.4.19) 





н. Бы 
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图 3.6 LVG 模型 中 谱 线 出 射频 率 与 星云 速度 场 对 应 关系 示意 图 


Sobolev 近似 的 思想 在 实际 计算 中 有 广泛 的 应 用 ,如 : 当 我 们 
计算 谱 线 轮廓 中 某 个 速度 上 辐射 分 子 的 柱 密度 或 辐射 强度 时 只 要 
沿 视 线 方向 从 zzzi 或 者 从 v. 一 vw-*v: 十 vw 对 有 关 的 函数 进行 积 
分 就 可 以 了 ,从 而 使 计算 大 为 简化 "1. 前 面 已 经 提 到 Sobolev 近似 


ду, 


要 符合 得 好 ,: 必须 很 小 ,这 就 要 求 -jz 六 wa。 以 球形 云 的 膨胀 或 塌 
缩 为 例 , 如 云 的 径 向 运动 速度 v(r) 为 常数 ,要 满足 上 述 条 件 ,就 要 
求 v(r~) 六 za, 这 完全 是 由 云 的 球形 几何 学 所 决定 的 . 

2. 5538 [5] E RE I (CVS) Jr 1 00 

等 视 向 速度 面 (CVS) 方 法 可 用 来 计算 分 子 谱 线 的 理论 轮廓 . 
通过 对 观测 轮廓 的 拟 合 , 可 研究 分 子 辐射 及 其 所 在 区 的 物理 性 质 ， 
了 解 影响 分 子 谱 线 观测 轮廓 形成 的 各 种 天 文 因素 . 

在 谱 线 某 个 频率 处 ,发 射 系数 = jo) ,吸收 系数 e кф), 
源 函 数 5S,==j/w, 二 j/x( 假 定 发 射 和 吸收 的 轮廓 函数 $(v) 相 同 ). 

现在 观测 者 在 = 一 co ,投影 距离 为 p 处 , 则 其 观测 到 的 频率 为 
v 的 分 子 辐 射 为 

I.e) = [je [oie 

根据 LVG 模型 ,频率 为 v 的 光子 只 来 自 包 层 的 一 小 部 分 .这 部 分 


dz (3. 4. 20) 
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气体 的 视 向 速度 为 v:， 它 和 线 心 频率 mm, 观测 频率 间 满足 关系 ， 
v=wt v * s =cos 0 


0 为 分 子 云 或 分 子 包 层 系 统 运动 速度 与 视线 方向 夹 角 . 

这 样 ,v,w 已 知 ,可 找到 v., 在 一 定 的 v(r) (空间 速度 分 布 ) 规 
律 下 ,这 部 分 气体 必然 对 应 空间 确定 的 位 置 , 即 所 谓 的 等 视 向 速度 
Т (CVS). (CVS 是 Constant Velocity Surface 的 缩写 . ) 

选 某 个 参考 速度 vu 对 于 速度 分 布 v=v. 1 一 全 ] ажа 
们 选 vc v (极限 膨胀 速度 )、 对 于 速度 分 布 "一 ar, 通 常 选 we 一 
arı sarı 是 外 向 流 基底 速度 . 

定义 :无 量 纲 频率 参量 


r= E (3.4.21) 


和 无 量 纲 速度 分 布 





(3.4.22) 


мн = 8 


z= (3. 4. 23) 
Uret Uref 


显然 ,相同 的 = 分 布 确定 一 个 等 视 向 速度 面 ， 由 于 原子 或 分 
子 的 辐射 在 一 定 v 附 近 , 都 有 一 个 多 普 勒 宽度 土 Aww, 它 是 由 随机 
的 热 或 汪 动 运动 引起 的 .因此 ,准确 地 说 ,频率 ”的 辐射 来 自 一 个 
围绕 CVS 附近 的 一 个 局 部 区 域 . 

下 面 我 们 将 举例 分 析 在 各 种 速度 场 分 布下 ,等 视 向 速度 面 的 
分 析 方 法 及 其 形状 . 

(1)wv(7) 为 常数 时 ( 即 气体 作 等 速 膨胀 ) 

35 vv. lll uG)21,r—uG)p— i, R# —1<<xz<1. 
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这 样 观测 到 的 每 一 个 具有 频率 为 z 的 光子 一 定 来 自 x==cos 0 
的 圆锥 面 , 即 以 20 角 为 项 角 的 旋转 圆锥 面 . 其 CVS 形状 和 分 子 辐 
射频 谱 ,如 图 3.7 SER. 2—0 BF,0—90°;z=1 时 ,0 二 0. 辐射 强 弱 
相对 z 的 变化 见 图 3.8. (其 证 明 见 下 文 ) 








х=-1 x=0 х=1 
图 3.7 v(r) 为 常数 时 的 CVS 面 图 3.8 辐射 强度 随 z 的 变化 
(2)v(r)=a*r 时 
选 参考 速度 vt 二 a i, 则 wlr) 二 二 ,+ 二 wp 二 二 之 = 之 ,nn 为 
ri p Ti 
常数 ， 
此 时 ,等 视 向 速度 面 ,也 即 等 z 面 应 是 平 
fr p 轴 的 z 为 常数 的 平面 如 图 3.9 所 
m. 
下 面 我 们 来 讨论 在 一 定 速 度 分 布 z 


下 ,分 子 谱 线 轮廓 的 详细 计算 ， 由 以 上 分 
Tr n] An ,频率 为 "的 发 射 区 对 应 于 等 视 向 
速度 面 wx。 附 近 的 一 个 小 范围 内 , 即 m 一 图。 осам 
Az—z + Az. 令 zi 一 zo 一 Azyzz 一 zo 十 Az，CVS 面 
zi 面 对 应 频率 1,2 面 对 应 频率 v. 而 
y, y— Дири уу, p zi) /c 


у= Ayp — vo uu, Cp 22) /c 
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则 2Aw= [v Cp 22) — Co] 
对 于 高 的 气体 流速 ,zs 一 zi 将 足够 小 ,为 此 可 用 台 劳 级 数 展开 ; 
2А»= ^| 2) а, а) 
28е] | ао) -< у (ээ, 
Mill (al а |), 
这 和 Sobolev 近似 中 ,52 和 -是 一 致 的 ， 此 时 


Loo) = |Же * dz 


根据 Sobolev 近似 ,x,j 取 zo EB RUE BUE RC es ns ЫЙ, 
REDIMI QUERER. xf 


= 


коб — " 
L(p,o0) = J se" vr t dz = jope h: eh; — enhi 


Kofo 


а zw а, 
= So[1 — e] = S,[1 еә 人 1)43 











(3. 4. 24) 
对 于 球形 膨胀 包 层 ,w 一 Cr) sv, mv) um v) E = pini Щщ Р 
一 定时 ,有 
ar £o 
az r ^ 
до. v afv v ər) df v v 
дє 7 r E jM xm 2)=2+ 
z: | 140 v v v dv КЕД 
rirdr 5)-2 + rdr iae] pte 








(3. 4. 25) 


式 中 o LER 1-8, (3. 4. 26) 
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则 Іо) = 1 一 exp 
这 里 


(3. 4. 27) 





To 
"d x) ] 
nG)— Le) (3. 4. 28) 
v v 


将 流量 F, = [17.(p,oo)2rpdp/D? 变 换 到 对 7 的 积分 ,因为 p? = 
r! — g! = r(1— px BASE z, G-uG)D.p-r[1— 
z'luir) ), Y JH 

ut - Z ]+2 з 

эар=тїг[ 1+ ®#—1)&]=та [1+] 《z 为 常数 ) 
注意 ,x 一 定时 ,CVS 一 定 , 在 此 面 上 的 最 小 值 rm 也 一 定 ， 最 后 
得 流量 








oo — To 


Е, = [ Solr) s —el vas] 2nrdr(1 + og?) /D* 
тыһ 


> 
= 1 eltop 
= | seso) 一 rdr/D? (3.4.29) 


тыз) 1 + or 
ras GORE ЖУ и=1 时 CVS 面 上 的 ,其 值 大 小 由 无 量 纲 频率 x 
决定 ，(4. 3. 29) 式 中 的 o 二 二 外 一 1, 它 反映 了 速度 场 的 分 布 对 谱 
线 的 影响. 
(3)v(r)=a/r" 时 
取 vt 二 a/71, 其 等 视 向 速度 面 CVS 由 z=u《r)p=《r/n)"p 
给 出 ,对 于 减速 的 物质 外 流 , 若 一 1/2, 则 CVS уюл =, 
它 的 CVS 图 见 图 3. 10. 此 时 р 为 常数 的 一 条 射线 与 CVS 有 两 个 
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交点 ， 而 在 速度 v 单调 增加 (一 ar) 或 等 速 情 况 下 ,只 有 一 个 交点 
CAR 3.9 和 3.7)， 此 时 每 -- 个 z 上 的 强度 只 与 射线 上 一 个 位 置 
上 的 物理 参数 有 关 ， 现 在 有 两 个 不 同 区 域 z 相同 ,这 就 意味 该 两 


处 都 对 应 谱 线 轮廓 上 的 同一 个 位 置 , 即 “一样 ， 这 样 ,该 两 处 的 
辐射 将 发 生硬 合 , 对 于 求解 问题 是 更 复杂 了 . 以 图 3. 10 为 例 ,假设 
某 视线 方向 与 某 等 CVS 面相 交 于 点 “2” 和 点 “1”, 那 么 通过 该 两 点 


射线 的 分 子 谱 出 射 强度 为 








х=-2.5 


Р 3.10 v(r)=a/r" В) CVS PH 
L(p,00)—S,(1—e ')e^^-FS,(1—e7^) 

AP Si fll r, 分别 对 应 点 “1” 处 局 部 区 域 的 源 函 数 和 光学 厚度 ,5。 
Tc 则 是 对 应 点 “2” 的 .最 后 谱 线 上 的 观测 流量 将 由 沿 它 的 
CVS 面 的 积分 得 到 . 

3. 光学 厚度 对 谱 线 轮 廓 的 影响 

下 面 讨 论 不 同 光 厚 下 谱 线 的 形成 . 假定 包 层 六 恒星 光 球 ,就 可 
令 后 者 为 一 个 点 .现在 就 均匀 速度 场 分 布 的 例子 进行 具体 分 析 . 

已 知 观测 到 的 流量 可 用 方程 (3. 4. 29) CR H u 为 常数 时 ,有 





1—e!^^ 2 
则 F= | sone) 66—877 


nem E 
现在 w= 二 1, 所 以 z—up— z, E 3.7 可 知 rus (к) =0, ЕУЕН 


182 分 子 天 体 物 理学 基础 





写成 


ЕЯ 


T 1—e!-*4 
F, = 27| S, G)r4G) rd/D" (3. 4. 30) 
° 
o 





1— = 


下 面 讨论 两 种 极端 情况 ， 
(1)r>1 光 厚 时 , 则 el1=- 生 =0 
F= (1— 2n [ss cordr/p* ec (1 — z?) (3.4.31) 
° 


AK z=0BF,F, Ж K,z=+1BF,F,=0. Ех 曲线 恰 为 抛物 线 ( 如 
图 3. 8 所 示 )， 这 正 是 我 们 在 很 多 光 麻 分子 谱 线 中 所 见 到 的 谱 形 . 


Pime 
(2)ro 必 1 光 薄 时 , 则 1 一 e 172 220/00 — 2?) 
F,= tn [Ss Cn (Orr 一 常数 (3.4.32) 


即 谱 形 平 坦 ， 在 许多 分 子 云 和 分 子 包 层 中 ,以 上 两 种 情况 均 可 见 
到 ， 如 :CO 是 光 厚 的 ,*CO 是 光 薄 的 ， 通 常 前 者 的 轮廓 是 抛物 线 
的 ,后 者 是 平 顶 轮廓 . 

4. 天 线 波束 对 谱 线 轮廓 的 影响 

在 已 观测 到 的 天 文 分 子 谱 线 中 大 约 90% 处 于 射电 波段 ( 见 本 
书 表 1. 2), 因 此 有 必要 对 上 一 节 计 算出 的 谱 线 轮 廓 作 射 电 望 远 镜 
功率 方向 图 (或 称 天 线 波束 ) 的 改正 ， 当 所 观测 的 源 相 对 波束 讲 不 
是 点 源 , 而 是 部 分 可 分 辨 时 ,这 一 改正 更 是 必 不 可 少 的 . 假设 C 为 
天 线 波束 方向 图 , 则 观测 流量 


F,= an [1. (po) GG) pp/ D* (3.4. 33) 
常见 天 线 功 率 方向 图 是 高 斯 形 的 , 即 
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_ (4ln2)p’ 
GD)=| ele B (3.4. 34) 


ERP B 为 天 线 波束 宽度 . EPE, AR F, 需要 将 G(p) 化 成 x WJ ER 
Ж. #J p==r*[1 一 z*/w*], 可 得 





ада) 
Gp)=| 天 2je в li)" 
8ln2 
BID: 





| | SG) G) + 


таз) 


Р, = | 
је rdr 


To 
Ганк == 1 (4ln2) zi 
1—e тей ~ 1-4 


fi (3. 4. 35) 


lie 
在 同时 考虑 天 线 波 束 效应 下 ,首先 来 分 析 速 度 场 为 常数 时 的 谱 线 
轮廓 ,并 分 两 种 情况 进行 讨论 : 
(1)r 祖 1 时 (如 :CO 情况 ) ,结合 (3. 4. 31) 式 ,有 
p. (4ln2) 2) уг 
Ё, = (ps) |a 一 za)e B (шег) rdr 
= (1 — =°) + (х 的 函数 ) (3.4.36) 
谱 线 轮廓 由 图 3. 11 所 示 . 








存在 CGO) 影响 时 


| х=0 х=1 


图 3.11 考虑 天 线 波束 效应 时 的 谱 线 轮廓 ( 当 C9 
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定性 解释 :当天 线 对 准 源 中 心 时 , 波 东 方向 图 对 中 心 部 分 ( 即 
工 值 大 ,p 值 小 处 ) 接 收 能 力 最 强 ,而 在 源 的 外 图 部 分 (x 小 ,p 大 
处 ) 反 之 . 因此 考虑 天 线 波 束 效应 后 ,增强 了 线 翼 的 辐射 ,使 原来 的 
抛物 线 轮廓 两 侧 抬 高 ,形成 在 光 厚 分 子 谱 线 中 常见 的 平台 
(plateau) 形 状 . 若 天 线 波束 是 无 限 大 时 , 源 是 不 可 分 辨 的 ,这 时 谱 
线 轮廓 又 恢复 到 原来 的 抛物 线 轮 廓 . (3. 4. 35) 式 中 指数 因子 趋 于 
1, 即 不 用 考虑 G(p) 对 谱 线 轮 廓 的 影响 . 

方程 (3.4. 32) 和 (3.4. 36) 中 的 源 函 数 , 也 可 表示 成 激发 温度 
的 函数 , 即 S$=B,(T.。), 则 观测 流量 也 可 用 天 线 温度 Т, 来 表示 ， 
即 


з (4ln2) 














= a = zr 
TAG) = gez) frewa — хе P к=н qa 
0 
(3. 4. 37) 
(2)x<1 时 (如 *CO 情况 ) 
(4ln2) 
- (1-202 
Е, 一 Ea Í So(r)ro(r)e P rdr 
SD 


假定 源 函 数 So(r) 为 常数 ,co=z(r)w(r), 则 соп (а(н) G/v) * 
(c/w) а (r) E fE r 处 每 个 分 子 的 吸收 系数 ， 当 速度 场 分 布 为 常 
数 ,分 子 数 密度 aC) — EB 一 分布, 即 nr) —K/n rh 为 党 














数 . 
令 包 层 延 伸 到 半径 为 R 之 外 , 则 
1 25 — (Aln2) (1 uns: 
Е, = (522) 5, [Юе B rzdr 
Жлоу=К/* 代入 ,并 假定 a 与 无 关 , 得 
8ln2 TA UDa _ зууг 
Е, = [ ajs, E Kafe в dr 
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1⁄2 
& [4226-29] r WA 


一 1/2 
а= [4520-25] ш 





а = 22] des 
ғ, = (snp) K. 
B 1 шем 
2 
2(n2)'? (1 — xD? e “di = 


o 





1/2 
8102 s, Ekar HRR a aR] (3.4.38) 
Vo B 


Вр“ ° v 
这 里 HG) = (6-а 
; 
1⁄2 
y= ED" aR 
p Í a = Ax lx - 
已 知 IE 4$-»-iq$5*gs 


(3. 4. 38) 式 即 为 气体 作 等 速 膨胀 时 ,在 考虑 天 线 波 束 时 ,在 光 薄 情 
况 下 观测 流 基 的 严格 表达 式 ， 定 性 看 ,在 wv 为 常数 ,不 考虑 天 线 方 
向 图 时 ,Ff,-z 是 平 顶 形 状 、 在 考虑 方向 图 , 且 是 部 分 可 分 辨 时 ( 即 
B~R, 二 者 尺度 相当 ), 对 频谱 的 中 心 部 分 ,z=0, 根 据 CVS 图 ,应 
对 应 分 子 云 或 拱 星 分 子 包 层 的 外 图 部 分 ,此 时 p 大 ,G(p) 小 ,所 以 
原来 的 平 顶 状 谱 线 轮廓 中 心 处 强度 要 减 小 ， 对 频谱 两 侧 ,z 一 士 1 
的 大 值 来 讲 , 正 好 对 应 分 子 云 或 拱 星 分 子 包 层 的 中 心 部 分 ,此 时 p 
小 ,G(p) 大 ,因此 这 部 分 分 子 的 谱 线 辐 射 明显 增强 ,最 后 我 们 得 到 
双 峰 形 的 谱 线 轮廓 ， 这 种 谱 型 在 实测 的 光 薄 分 子 谱 线 中 可 经 常见 
到 .作为 一 个 例子 ,图 3. 12 给 出 了 ?CO J —1—0(» D "СО J 
三 1 一 0(r&1) 常 见 的 谱 线 轮廓 , 它 完全 符合 上 述 的 理论 计算 结果 . 

为 了 更 清楚 地 比较 谱 线 光 深 和 天 线 波束 对 分 子 谱 线 轮廓 的 影 
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图 3.12 "CO J—1-—0(» D HISCO J=1 一 0(r<1) 的 实测 谱 线 轮廓 

和 模型 拟 合 3°] 
响 , 图 3.13 小 结 了 在 等 速 运 动情 况 下 , 谱 线 轮廓 和 谱 线 光 厚 以 及 
源 相对 天 线 波束 不 同 角 大 小 的 关系 .图 中 (Ge 代表 分 子 辐射 源 的 
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大 小 ,Ba 代表 天 线 波束 的 大 小 , (a) 为 平 顶 轮 廓 ,(b) 双 峰 轮廓 ,(c) 


抛物 线 轮 廓 ,(d) 圆 项 轮廓 . 
ñ Е А 


DD: $,«0, 
( 源 不 可 分 辨 ) ( 源 可 分 辨 ) 


图 3.13 在 不 同 谱 线 光 厚 和 源 相对 天 线 波束 Ba、 不 同 角 大 小 Be 时 的 谱 线 轮 亡 
下 面 再 分 析 一 下 , 当 速 度 场 不 为 常数 时 的 分 子 谱 线 轮廓. 


车 v(r)==ar,a 为 常数 . 选 ws=aR, 则 “= p ЕЧ 














p=. 正如 前 述 ,CVS 面 为 平行 p 轴 的 直线 族 . 此 时 ， 
d Inv r dv 
“一 dlnr l^ vd 120 
GG) Ley da? т z? =r ziR? 
F,= D f S,GOnG) е ШҮ ‚ур; (3. 4. 39) 
v о ° ror) , > mS: 


‹(1)®1 时 
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在 源 不 可 分 辨 时, 即 天 线 波束 BSR CN A, A 


Е, = 2zzD 2 | So(r)rdr = xD-2SoCR2 — r£) 


ein P 


= rD-2SuR2(1 一 z2) (3.4.40) 
此 时 , 仍 为 抛物 线 轮廓 . 
(2)r,<1 时 


在 分 子 云 或 分 子 包 层 中 的 气体 作 定常 运动 情况 下 ,其 中 心 天 体质 
其 损失 率 交 应 为 常量 . 在 球形 几何 下 ,有 次 一 4rr2z(r)pnau(r), 式 中 
nn 是 分 子 云 或 分 子 包 层 中 的 气体 数 密度 ,py 是 气体 的 平均 原子 其 ， 
m 是 氨 原 子 质量 . 4 v=ar 时 ,可 得 粒子 数 密度 分 布 a(x) = 
K/r^,K 是 比例 常数 ， 此 时 观测 流 基 


F,= р? | Sy Gn G)GG ,r)2mrdr (3.4. 41) 


rein P 


式 中 G(x,r) 即 天 线 波束 方向 图 GCp). 由 于 me уве 


n(r)a,, Ut 
€ A 


пък Loy Ua 
4 也 为 常数 ， 最 后 得 
R 
Е, = 2xD^*AS, | G(z,r) y (3. 4. 42) 
тап? 

CD 天 线 不 可 分 辨 的 情况 

GCzvr) 一 1( 对 点 源 讲 ) ,同时 考虑 到 在 vr) =ar {х= = 
Tmin 
R 


А b 
F, = apas, | 9 — ара (1-1) caa» 
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可 见 ,在 x=0 时 ,一 oo0; 在 z= 
+1, Е,=0. х HME, 也 
为 负 值 ， 由 于 rus GO RE XS и=1 
Bf CVS 面 上 的 ,所 以 此 时 nus 
|&|—1. 故 r=—1 时 ,F, 也 为 


0， 这 样 在 v=ar 速度 分 布 时 ,在 光 
薄 情 况 下 , 谱 线 轮廓 如 图 3. 14 所 图 3.14 在 v=ar 时 ,在 光 泗 情况 下 
ж. 它 与 v= 常数 时 ,ro<1 情况 下 的 谱 线 轮廓 
的 双 峰 谱 轮廓 ,形态 完全 不 同 . 

@ 天 线 可 分 辨 的 情况 

已 知 ,天 线 功 率 方向 图 





х=-1 х=0 xml 


GG. eG) e ет LT urit ,y= 
Hi C3. 4. 42) 式 可 得 (在 ro 1 时 ) 
F,=2D *А$ь7??Ф[ ОУК?)!? >J (3. 4. 44) 


Ф(ах) = ete? So = yg = УК?) 


综 上 分 析 可 知 ,在 膨胀 大 气 中 观测 到 的 分 子 谱 线 轮廓 ,不仅 与 
谱 线 发 射 本 身 的 源 函 数 有 关 , 还 与 射电 天 线 的 分 辩 率 、 功 率 方向 
图 、 分 子 云 或 拱 星 分 子 包 层 的 速度 场 以 及 谱 线 光 深情 况 有 关 ， 

在 实际 观测 到 的 分 子 谱 线 中 ,有 不 少 具 有 更 为 复杂 的 频谱 形 
dz. 如 各 种 红 、 蓝 不 对 称 的 谱 型 ; 反 P Cygni 谱 型 " ; 低 强 度 的 谱 线 
宽 翼 发 射 以 及 比 热 宽 度 还 窜 的 超 强 谱 线 等 ， 上 面 介 绍 的 系统 运动 
下 谱 线 形成 的 理论 仍然 是 解释 各 种 频谱 形态 的 基础 ， 但 是 存在 背 


+ P Cygni 谱 型 指 的 是 光谱 中 发 射线 的 短波 段 ( 蓝 端 ) 有 -条 吸收 线 ， 这 种 谱 型 通 
常 在 具有 向 外 膨胀 的 气 壳 的 恒星 中 被 观测 到 ,典型 的 即 天 鹅 座 P 型 星 (P Cygni stars). 
ЖР Cygni 谱 型 正好 相反 , 它 是 在 发 射线 的 长 波段 ( 红 端 ) 有 一 条 吸收 线 . 
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景 源 时 ,在 上 述 计算 谱 线 流 其 或 天 线 温度 的 方程 中 ,必须 用 S.— 
Dy EIN 5, Т. ТКТ. 这 样 , 当 一 个 冷 的 ,大 的 分 子 包 
层 内 含有 一 个 热 区 域 时 ,观测 到 的 谱 线 轮廓 中 谱 线 红 翼 会 系统 地 
强 于 蓝 翼 , 自 吸收 谱 征 则 可 在 线 心 附近 找到 . 如 果 该 分 子 包 层 或 分 
子 云 处 于 气体 下 落 ( 塌 缩 ) 的 状态 , 则 观测 到 的 谱 型 恰好 相反 , 即 蓝 
翼 强 于 红 翼 ,甚至 出 现 反 的 P Cygni 的 谱 型 (如 分 子 云 内 部 存在 H 
1 区 时 )， 当 分 子 云 中 出 现 激 波 或 高 速 的 分 子 外 向 流 时 ,我 们 会 观 
测 到 远大 于 声速 的 超 宽 谱 线 或 者 低 强度 上 的 高 速 线 权 ， 当 分 子 辆 
射 是 脉 泽 时 , 则 由 于 非 线性 放大 观测 到 的 谱 线 既 罕 又 强 ( 详 见 本 书 
第 四 章 ). 此 外 ,不 少 天 文 分 子 谱 的 谱 特征 数 很 多 ,它们 多 半 起 因 于 
分 子 云 或 者 拱 星 分 子 包 层 中 不 均匀 分 布 气体 团 块 的 复杂 运动 ， 当 
然 ,最 后 的 确认 需要 进行 不 同 速 度 通 道上 分 子 谱 的 成 图 测量 . 在 银 
道 面 附近 由 于 视线 方向 密集 的 分 子 云 星际 发 射 的 污染 ,使 观测 到 
分 子 谱 呈 现 出 复杂 的 多 峰 形 态 , 以 致 无 法 确定 我 们 所 要 的 信息 . 另 
一 类 观测 到 的 特殊 谱 型 是 由 频率 相近 的 不 同 种 类 分 子 谱 线 或 精细 
结构 谱 线 间 的 混合 所 引起 ,在 第 四 章 脉 泽 抽 运 的 谱 线 重合 机 制 中 
再 次 会 涉及 到 它们 .分 子 云 的 转动 现象 已 被 大 量 的 观测 事实 所 证 
认 . 内 分 子 云 中 出 现 转动 时 ,可 以 在 较 大 尺度 的 分 子 谱 线 成 图 观测 
中 发 现 沿 某 个 方向 速度 梯度 的 存在 或 者 发 现 不 同 速度 上 分 子 谱 线 
的 天 图 在 空间 是 有 规律 地 错开 的 . 总 之 ,观测 到 的 变化 多 端的 分 子 
频谱 形态 提供 了 我 们 丰富 的 分 子 云 和 分 子 包 层 结构 、 运 动 学 乃至 
成 协 天 体 演化 的 信息 .我 们 将 在 本 书 下 册 中 详细 讨论 它们 . 


3.4.3 ”天 文 分 子 谱 线 形成 的 微观 沿 动 方法 
Falgarone 和 Phillips 曾经 指出 ,根据 分 子 云 的 观测 和 理论 分 
析 有 相当 的 证 据 可 以 说 明 , 分 子 云 中 的 气体 流 应 该 是 滑动 的 . 而 且 


这 种 湾 动 直接 影响 到 观测 的 谱 线 轮廓 、 线 宽 和 云 结构 I， 在 灌 动 
情况 下 如 何 计算 谱 线 的 出 射 轮廓 ,如 何 导出 满 动 分 子 云 的 基本 物 


第 三 章 天 体 物理 环境 下 分 子 谱 线 的 辐射 转移 191 





理 参数 呢 ? 最 早 而 且 较 严格 地 处 理 了 满 动 介质 中 分 子 谱 线 的 激发 
和 辐射 转移 问题 的 是 Leung 和 Liszt 的 工作 S22. 他 们 在 稳定 的 、 球 
形 的 和 沸 动 速度 场 的 模型 下 ,数值 求解 了 CO 的 10 个 最 低能 级 的 
辐射 转移 和 统计 平衡 方程 .这 一 方法 作为 分 子 谱 线 非 热 动 平衡 的 
一 种 标准 模型 沿用 至 今 ， 因 此 我 们 在 这 一 节 将 重点 介绍 Leung 和 
Liszt HBOR 2 ERI. 最 后 对 微 满 模型 和 系统 模型 的 结果 进行 比 
较 . 





在 辐射 转移 理论 中 , 满 动 运动 分 微观 满 动 和 宏观 湛 动 两 大 类 . 
在 微观 淇 动 中 , 满 动 元 的 特征 尺度 ,或 者 说 速度 场 的 相关 长 度 1 远 
小 于 光子 的 平均 自由 程 了 . 反之 , 若 DL 则 为 宏观 湛 动 . 这 些 无 规 
的 湛 动 将 造成 分 子 谱 线 的 很 大 线 宽 .Leung 和 Liszt 利用 球状 的 微 
满分 子 云 模型 计算 了 CO ,CS 等 双 原 子 分 子 的 谱 线 轮廓 ,得 到 了 
与 观测 比较 相符 的 结果 *H， 现 在 我 们 就 来 介绍 这 一 模型 的 基本 
思想 和 在 这 一 非 热 模型 下 确定 分 子 云 物理 参数 的 具体 方 
法 [az,a4,35] 

假设 一 个 球状 的 分 子 云 , 云 中 的 每 一 点 是 通过 辐射 场 与 其 它 
所 有 点 发 生 联系 的 ， 那么 沿 z 视线 方向 ,分 子 谱 线 的 出 射 强度 为 


„Аһ f QA 
L- jz BEO enp] [tni n But] Аааа 
0 0 





А (3. 4. 45) 
如 果 分 子 谱 线 的 发 射 轮廓 eO Н $60 E Д е0) = 
po) ,通常 





z=) t 


$= Ee (3. 4. 46) 
x 


HP v 是 线 心 频率 ,Av 是 局 部 谱 线 的 宽度 , 它 和 速度 频谱 的 宽度 
Av 的 关系 满足 下 式 ， 
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Leung 和 Liszt 假设 淇 动 速度 以 和 热 速度 同样 的 方式 进入 计算 , 因 
此 
Av — (Avb + A^vi) ^ (3. 4. 47) 
Ao 和 Дот SARR А 8869 HE E E EA Е Е ЈЕ. ШЖ 
子 云 同时 还 具有 一 个 速度 分 量 为 v 的 系统 运动 Д] 
Ет 
EAM (3. 4. 48) 
XT £n 202 101/877 EG. 4. 460.4 А. C3. 4.45) 式 来 计算 谱 线 的 轮 
Wi. Дор, Дот 的 选择 标准 是 让 Av 等 于 观测 到 的 谱 线 宽度 . 这 里 需 
要 说 明 的 是 将 微观 滑动 处 理 成 热 的 多 普 勒 宽度 是 一 种 近似 ， 近 年 
来 湛 动 的 研究 表明 其 速度 分 布 在 某 些 程度 上 看 是 非 高 斯 型 的 ， 
现在 我 们 讨论 微 湛 情 况 下 辐射 转移 方程 的 求解 技术 ， 这 一 技 
术 和 Leung 在 处 理 致 密 星 际 尘 埃 云 时 一 样 ,采用 的 是 数值 求解 的 
准 扩散 方法 I， 这 一 方法 的 基本 思想 是 通过 引进 两 个 辅助 函数 ， 
即 各 向 异性 因子 f,(r)( 它 描述 了 辐射 场 的 各 向 不 均匀 性 ) 和 位 形 
函数 &(r)( 它 依赖 于 问题 的 几何 学 ) ,把 辐射 转移 问题 作为 两 点 边 
界 值 问题 来 解 ， 在 计算 开始 时 假设 辐射 场 是 各 向 同性 的 (扩散 近 
似 ), 也 就 是 ==1/3,6,==1, 然 后 联 立 求解 非 线 性 的 辐射 转移 的 矩 
方程 (上 面 提 到 的 (3. 4. 45) 式 ) 和 能 级 布 居 数 的 统计 平衡 方程 , 接 
着 用 射线 跟踪 方法 解 辐射 场 的 角 分 布 ,修正 f. 和 5, 再 逐 级 迭代 
…… 这 个 过 程 连续 进行 直到 达到 所 要 求 的 迭代 精度 . 计算 表明 ,这 
种 迭代 是 稳定 的 和 迅速 收敛 的 ， 此 种 方法 适用 于 球形 和 盘 形 分 布 
的 分 子 云 ,本 节 只 讨论 球形 分 布 的 情形 . 
球 坐标 下 ,在 不 考虑 尘埃 辐射 和 吸收 的 情况 下 ,辐射 转移 方程 
具有 如 下 形式 ， 


dlr, y) , 1— 442 9L G 1) ; 
p E Е e ceu DH) 





#0) = 


(3. 4. 49) 
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这 里 名 (r) 和 (7) 是 气体 分 子 对 辐射 的 吸收 和 发 射 系数 ;y= 
cos 0,0 是 径 向 和 视 向 的 夹 角 。 此 时 辐射 强度 不 仅 与 + 有 关 还 与 9 
ЖЖ. He M j 是 各 向 同性 时 ,x, 和 j 只 与 + 有 关 . 

定义 :辐射 场 的 已 rm) 的 КЕ M” Сг), 


1 
М? = EELS 
-l 
显然 


J,= М? = 


1 
т даи 


1 
1 

H,= Mo = ИК УР = lr, (3.4. 50) 
A 


K,= M = 2| reor 
上 式 中 J 是 平均 辐射 强度 ,F, 是 辐射 流量 ， 对 方程 (3. 4. 49) 两 边 
3C | «ap FUR AES oj. u ER 

а 


1 Ə[=2H,(r) 


= =—x,(r)J,(r) + AG) (3.4.51) 


1 
对 方程 (3. 4. 49) 两 边 再 取 [йи 积分 ,得 
Ti 


2C) 9602 102 eG) HG) (3. 4. 52) 


这 样 ,通过 上 述 步骤 ,原来 是 两 个 变量 的 辐射 转移 方程 变 成 只 对 一 
个 变量 求 导 的 常 微分 方程 ， 为 解 (3. 4. 51) 式 和 (3. 4. 52) 式 我 们 引 
入 两 个 无 量 纲 变量 , 即 有 ,和 ,以 图 找 出 由 (3.4. 50) 式 表示 的 几 
个 矩 量 间 的 关系 ,进一步 简化 甜 方程 (3. 4. 51) 和 (3. 4. 52). 现 定义 
各 向 异性 因子 ОЕ ООШ Т: 
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f G)&mK.G)/J.G) 


£o) = op (ffs = zs (3.4.53) 


° 


将 (3. 4.53) 式 代入 (3. 4. 52) 式 得 





SL) = eH. (3. 4. 54) 
再 将 上 式 代 入 方程 (3. 4. 51) ,消去 五 ,, 得 

а [ r а ] 2 š 

ər Ear SEID =r (rJ, — j) (3. 4. 55) 


(3. 4. 55) 5 BU E LE AREER E, CRE J, 的 方程 ， 可 以 
和 统计 平衡 方程 联 立 求解 . 方程 中 FG C GO PH Eddington 
近似 的 值 (Eddington ВУ, f, — 1/3, 5, — 10 , WI LH Ir, 2) 
来 求 得 它们 (通过 (3. 4. 53) 式 和 (3. 4. 50) 式 )， 在 这 里 我 们 采用 射 
线 跟踪 的 方法 ,如 图 3. 15 所 示 . 


指向 观测 者 





图 3.15 Ж ru Cocos 0), M I+ 7- 的 几何 意义 
HH С, OG. 8: 
£—rsin 6—r(1— 2)? 
p=cos 0— x [1— (/r)* 7) (3. 4. 56) 
由 于 w 有 十 ,一 两 种 值 ,可 以 将 歼 按 w 的 十 ,一 分 开 . 即 : 矿 (1 之 Aw 
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三 0) 和 I; (02-42 —1. 沿 生 -常数 传播 的 六 和 三 分 别 代表 沿 视 
线 正 向 和 反 向 传播 的 辐射 ， 此 时 ,方程 (3. 4. 49) 可 写成 


+ 
n 3L sj (3.4.57) 
aI- 





уа ПАН (3. 4. 58) 


定义 : 
Ula +17) 


(3. 4. 59) 
væld) 
再 用 U., V, 表示 前 面 定 义 的 几 个 矩 量 , 得 : 
1 
Jes [u.c ian 
i 
Н, = [A (3. 4. 60) 
k 
К, = [ооган 
0 
将 (3.4.57) 式 和 (3.4.58) 式 依次 相 加 和 相 减 ,得 : 
pny, (3.4. 61) 
n3 e eU, (3. 4. 62) 
在 上 两 式 中 消去 V,, 最 后 得 
эй, : 
42235] =<U,—j, (3. 4. 63) 


(3. 4. 63) 式 即 线性 射线 方程 此 时 ,只 要 知道 x,,j,( 它 们 是 分 子 能 
级 布 居 数 的 函数 ,能 级 布 居 数 可 通过 解 统计 平衡 方程 求 得 ), 就 可 
由 方程 (3. 4. 63) 解 得 U,, 再 由 UU, 按 方程 (3.4. 60) 计 算出 JK,» 
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接着 可 修正 f, ЖП C. 

在 非 热 平衡 和 非 系统 运动 情况 下 ,辐射 转移 和 统计 平衡 联 立 
求解 的 基本 步骤 可 归纳 如 下 Cs ， 

(1) 第 一 步 给 出 r=r BERG J. A JI, (B LB JL Gr J' G2 5 

(2) 用 J,(r.) 值 代入 统计 平衡 方程 求 出 一 套 分 子 能 级 的 布 居 
数 Cre) rin элг), nT) уп (ге) Жз 

(3) 有 了 和 布 居 数 后 ,可 以 求 得 7 处 的 吸收 系数 和 发 射 系数 
GHI iG, 

(4) 由 射线 方程 (3. 4. 63) 解 出 U. BE HH U, 作 积分 得 J, ЯП K,, 
H J, #l K, (8 f, ROS 

(5) ft EE (3.4.55). 首先 将 其 变 成 差分 的 形式 ,然后 解 
JG). ЖАР {ЕЗ hr rohs WRITER JG Pf "Cr. Ж 
着 再 回 到 步骤 (1), 如 此 继续 下 去 ,可 逐 点 算 到 分 子 云 的 外 边界 К 
处 的 J,(R) 和 .J',(R)， 若 所 给 的 边界 条 件 是 JL GIL ЛСР), ДР 


edi аа ЕЖ КАЗНИ RUE J.) =J СЕН 


a， 谱 线 的 出 射 强度 可 由 下 式 求 得 

Ij (QU) —2U G4) — I: Gp) (3. 4. 64) 
in BLA T Z EH E 2.7 КЮН, LOO = BC 
一 2.7K)， 为 了 与 观测 比较 ,我 们 定义 出 射 的 天 线 温 度 

T.G = SUI Gg) BAT 72. 7 K)] (3. 4. 65) 
这 里 假设 Ta(v,p) 是 由 大 气 外 理想 设备 观测 到 的 天 线 温度 . 

在 微 淇 模型 数值 求解 中 ,所 用 谱 线 轮廓 由 (3. 4. 46) 式 表示 . 上 
述 每 一 个 从 r=r. 91 r—R 的 计算 过 程 ,是 对 谱 线 轮廓 内 一 个 确定 
的 频率 做 的 .逐次 改变 v 就 可 求 得 整个 谱 线 的 理论 轮廓 . 

至 此 我 们 介绍 了 两 种 模型 方法 ,它们 各 有 利弊 ,究竟 哪 一 种 模 
型 可 取 , 取 决 于 分 子 云 的 真实 情况 . 微 淇 模型 计算 量 大 ,上 且 比 LVG 
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模型 多 要 求 一 个 参量 .在 不 考虑 外 辐射 场 时 ,LVG 方法 的 模型 参 
量 :Ti,n(z),n(H;),dv/dr 等 。 微 清 模 型 参量 :Ti vean (z), 
nH), LOT A RO. 但 微 消 模 型 可 得 到 谱 线 的 自 吸 收 轮廓 . 有 
些 谱 线 ,其 强度 虽 不 相同 ,如 同一 分 子 的 同位 素 谱 线 , 但 其 辐射 轮 
廓 相似 , 则 用 LVG 模型 容易 解释 . 

总 之 ,对 于 真实 分 子 云 来 说 , 纯 系统 运动 和 纯 满 动 模型 只 是 两 
种 极端 情况 .分子 云 同 时 存在 系统 运动 和 无 规 运动 可 能 更 真实 .或 
者 某 部 分 前 者 为 主 , 某 部 分 后 者 为 主 . 如 参考 资料 [36] 对 M17 SW 
ff "CO, "CO 和 CS 等 分 子 谱 的 计算 表明 ,在 模型 中 分 子 云 中 心 部 
分 以 水 动 为 主 , 较 外 部 分 以 塌 缩 为 主 . 所 得 谱 线 轮廓 与 实测 结果 最 
接近 ，1992 年 Zhou 又 基于 微观 汕 动 辐射 转移 程序 建立 了 更 普遍 
的 分 子 云 自 里 向 外 塌 缩 的 分 子 谱 线 轮廓 特征 223. 当 用 其 拟 合 B335 
塌 缩 核 的 CS 和 HCO 分 子 谱 线 轮 廓 时 ,发 现 纯 测 动 模型 会 低估 
下 落 区 的 辐射 强度 ,而 LVG 模型 又 会 低估 稳定 包 层 的 发 射 . Zhou 
对 下 落 区 较 内 部 分 采用 LVG 模型 ,对 稳定 包 层 用 微 测 模 型 ,取得 
T mpu RU. 这 些 事例 说 明 , 在 选择 计算 分 子 谱 线 轮廓 模型 时 ， 
必须 对 具体 的 分 子 云 作 具体 的 分 析 和 处 理 . 图 3. 16( 见 下 页 ?直观 
地 展示 了 一 个 正在 自 里 向 外 塌 缩 的 分 子 红 - 蓝 不 对 称 的 谱 线 轮廓 
特征 ,并 给 出 了 谱 线 中 各 部 分 特征 所 对 应 的 分 子 云 部 位 65， 这 种 
谱 型 已 在 近年 来 分 子 云 下 落 运 动 的 搜寻 中 多 次 被 观测 到 (参见 
1.25). 

最 后 要 提 到 的 是 , 当 СС. Е E 42: RE L, X TE 
均 自由 程 ) 不 再 满足 , 即 湛 动 速度 场 具有 一 定 的 相关 长 度 时 ,微观 
满 动 模型 不 再 适用 ,需要 用 更 一 般 的 处 理 湛 动 云 的 方法 . 我 们 在 本 
书 下 册 “ 分 子 云 ” 一 章 中 将 要 详细 讨论 它们 . 本 节 介绍 的 方法 是 研 
究 更 一 般 问题 的 基础 . 
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图 3.16 一 个 正在 自 里 向 外 塌 缩 云 的 谱 线 轮廓 及 其 各 部 分 特征 起 源 的 示意 图 
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в S 天 体 脉 泽 辐射 的 基本 理论 


$4.1 概述 


在 已 发 现 和 证 认 的 几 千 条 谱 线 中 ,有 一 部 分 谱 线 具有 超 强 的 
和 和 窄 的 谱 线 特征 ,一 般 认为 他 们 是 由 受 激 辐射 放大 机 制 引起 的 . 从 
目前 已 证 认 的 谱 线 看 ,它们 几乎 都 分 布 在 厘米 波 和 毫米 波 范围 , 故 
称 其 为 “ 脉 泽 ”, 或 天 体 微波 激 射 ， 自 1965 第 一 次 发 现 星际 OH 的 
强 发 射 ,1966 年 被 证 认为 天 体 脉 泽 以 来 ,30 多 年 过 去 了 ,在 这 期 间 
天 体 脉 泽 的 观测 与 理论 研究 得 到 了 极其 迅速 的 发 展 ,天 体 脉 泽 已 
经 成 为 天 体 物 理学 中 的 一 个 重要 的 研究 分 支 , 一 个 极其 吸引 人 的 
研究 领域 .为 了 对 这 一 领域 几 十 年 的 发 展 有 一 个 全 面 和 深入 的 了 
解 ,我 们 在 这 里 向 读者 推荐 一 批 极 好 的 评述 文章 、 专 题 报告 和 专 
著 , 即 参考 资料 [1 一 14] . 

到 目前 为 止 ,在 恒星 形成 区 或 晚期 演化 星 的 包 层 中 已 观测 到 
T 3000 多 个 脉 泽 源 ,它们 主要 是 由 OH,H:O,SiO M CHOH 等 4 
种 分 子 的 微波 激 射 引起 的 .20 世纪 80 年 代 后 又 发 现 了 许多 新 的 
脉 泽 分 子 和 脉 泽 谱 线 , 如 HCO, НСМ, NHs, SiS 以 及 同位 素 脉 
HE"SIO,"SIOfII H"CN 等 .“ 脉 泽 ” 作 为 一 种 极端 的 非 平衡 现象 ， 
给 我 们 提供 了 研究 一 些 特殊 的 天 文 环境 ,特别 是 小 尺度 环境 的 物 
理 和 动力 学 条 件 的 最 好 工具 .因此 , 随 着 其 长 基线 (VLBI) 技 术 的 
进步 , 脉 泽 观测 和 理论 研究 也 有 了 很 大 的 发 展 、 并 且 可 以 预期 , 随 
着 下 一 个 10 年 空间 VLBI 的 进展 ,天 体 脉 泽 的 研究 必 将 对 加 深入 
类 对 天 体 结构 和 演化 的 认识 产生 不 可 估量 的 影响 . 
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在 我 们 开始 介绍 脉 泽 的 基本 理论 前 ,为 了 更 好 地 理解 天 体 肪 
泽 的 发 现 及 其 研究 的 重要 意义 ,简单 地 回顾 一 下 天 体 脉 泽 的 发 现 
简 史 和 早期 研究 是 很 有 意义 的 . 


411 天 体 脉 泽 的 发 现 简 史 及 其 早期 研究 


1965 年 , 当 Weaver 等 以 HI 区 W3 为 背景 搜 巡 OH 分 子 的 
吸收 线 时 ,意外 地 发 现 OH 在 1665 MHz 频率 上 有 强 的 并 且 高 度 
偏振 的 发 射 ， 同时 ,还 注意 到 在 18 cm 波长 上 OH 的 4 条 谱 线 
(1612,1665,1667 和 1720 MHz 谱 线 ) 的 强度 比 明显 地 偏离 热 动 
平衡 .Weaver 等 称 这 种 超 强 的 在 1665 MHz 上 的 辐射 为 
“mysterium”051. 它 就 是 后 来 人 们 证 认 的 第 一 个 天 体 脉 泽 . 干涉 仪 
的 测量 对 证 明 这 类 强 发 射 来 自 于 脉 泽 具 有 决定 的 作用 ， 英 国 和 美 
国 的 连 线 干涉 仪 实验 还 表明 ,天 体 脉 泽 的 谱 特 征 在 空间 上 是 分 离 
的 . 利用 美国 和 瑞典 组 成 的 长 基线 干涉 仪 Moran 等 还 测 得 OH Ж 
泽 是 由 许多 源 斑 组 成 的 ,这 些 源 班 的 尺度 仅 几 个 毫 角 秒 ,而 亮 温度 
却 高 达 102 K09， 以 后 又 在 许多 银河 系 的 HI 区 方向 发 现 了 OH 
脉 泽 1968 年 ,第 一 次 在 一 批 列 于 2p 巡天 星 表 上 的 红外 源 中 发 现 
了 OH 脉 泽 ， 这 些 红外 源 大 都 是 处 于 恒星 演化 红 巨 星 阶 段 的 长 周 
期 变星 57)， 由 此 可 见 , 天 体 脉 泽 和 恒星 演化 的 两 个 关键 阶段 一 一 
早期 与 晚期 密切 成 协 ， 除 了 最 早 发 现 的 OH REPED ER I,J 
=3/2 的 4 条 脉 泽 线 外 ( 按 频 率 分 别 对 应 F—1—2;F—1—1; F= 
2 一 2 和 下 = 2 一 1),OH 的 更 高 转动 能 态 和 更 高 跃迁 频率 的 脉 泽 谱 
2, An: Is J —5/2,F —2—2 (6 030.7 MHz); J —55/2,F—3—3 
(6 035. 1 MHz); J —7/2,F —4—4(13 441. 4 MHz); 11,7 = 
1/2,F—0—1 (4 660.4 MHz); J—1/2, F —1—0(4 765. 6MHz) 
等 也 被 探测 到 了 . 

1969 年 ,在 Berkeley 工作 的 Charles Townes 研究 小 组 发 现 
T 88 — TR XCBK EAT TF —— H:O( 脉 泽 发 生 在 正 水 分 子 的 6. fl 
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5 两 个 能 级 间 ,辐射 频率 为 22. 2 GHz)", H,O 脉 泽 的 早期 探测 
就 已 经 揭示 ,H:O 的 脉 泽 谱 具 有 非常 宽 的 速度 范围 (10~100 
km。s-!), 它们 与 恒星 形成 区 成 协 ， 此 外 ,和 OH 脉 泽 一 样 ,在 晚 
型 星 的 包 层 中 也 探测 到 了 Н.О 脉 泽 .银河系 中 最 强 的 HO 脉 泽 
源 是 W49. 在 W49 中 ,在 仅 50 kHz 的 带宽 内 ,HzO 脉 泽 发 射 的 能 
量 竟 高 达 太 阳 在 整个 电磁 波谱 内 发 射 的 总 能 量 ， 对 Н.О 的 VLBI 
观测 还 揭示 ,H:O 脉 泽 源 斑 的 尺度 小 于 几 个 毫 角 秒 091. 

其 它 几 种 强 的 天 文 脉 泽 也 陆续 观测 到 了 .如 1974 年 Snyder 
和 Buhl 在 恒星 形成 活动 区 一 -- Orion-IRC2 发 现 了 在 相当 长 时 
期 一 直 是 惟一 的 一 个 星际 SIO 脉 泽 ( 即 SiO 的 v = 1, 7—2—1 的 
86.2 GHz 脉 泽 )[29， 而 另外 两 个 恒星 形成 区 W51 和 Sgr В, MD5 
中 的 SIO 脉 泽 是 到 1985 年 后 才 找到 的 59， 绝 大 部 分 ( 约 200 个 ) 
SiO 脉 泽 是 在 晚期 演化 星 拱 星 包 层 中 观测 到 的 ， 第 一 次 的 甲醇 发 
射 则 是 Ball 等 人 于 1970 年 在 银 心 发 现 的 2， 更 多 的 发 射线 由 
Barrett 等 人 于 1971 年 在 Orion-KL 区 域 观测 到 . 它们 是 甲醇 分 子 
在 25 GHz 上 的 J,—J, H E PEL ÉLUS. RR HE Chui 等 人 确认 为 
KECI, 以 后 10 年 有 关 甲 醇 脉 泽 的 搜寻 一 直 没 有 多 大 进展 . 但 80 
年 代 中 期 后 却 在 恒星 形成 区 内 发 现 了 一 大 批 新 的 甲醇 分 子 谱 线 . 
例如 在 834 MHz 一 350 GHz 频段 内 就 发 现 了 近 200 条 CH;OH 的 
谱 线 ,其 中 20 多 条 谱 线 具有 脉 泽 发 射 的 性 质 . 最 强 的 6.7 GHz 上 
的 甲醇 脉 泽 是 1991 年 由 Menten 探测 到 的 55. 目前 在 恒星 形成 区 
发 现 的 甲醇 脉 泽 已 超过 200 多 个 .但 是 在 晚 型 恒星 的 包 层 中 却 仍 
未 找到 它们 . 

近 几 年 来 又 发 现 了 一 批 新 类 型 的 脉 泽 . LIE за Жі Н.О Bk 
泽 以 及 NHs 脉 泽 等 . 最 早 关于 星际 空间 可 能 有 NH; 脉 泽 活动 的 研 
究 是 由 Wilson 等 人 进行 的 I， 然而 第 一 次 明确 的 脉 泽 特征 是 
Madden 等 人 在 几 个 恒星 形成 区 发 现 的 NH; #E(J ,K)= (9,6) Е 
HIREA. ж CH3OH 一 样 ,NHs 也 是 谱 线 丰富 的 分 子 ， 探 测 
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NH; 的 反 演 -转动 谱 线 的 最 好 样本 源 也 是 Orion-KL ,在 那里 发 现 
的 NH, 反 演 线 数 竟 高 达 34 ЖО. 自 1986 年 来 ,已 经 发 现 了 11 个 
星际 NH; Ж. 人 们 预期 ,不 久 CHOH 和 NH; 脉 泽 将 与 3 种 “经 
典 的 ” 脉 泽 一 一 HO,OH 和 SiO 脉 泽 具 有 同等 重要 的 地 位 . 

1987 年 Guilloteau 等 人 在 富 碳 的 晚 型 星 CIT6 中 发 现 了 
HCN 的 J=1 一 0 的 脉 泽 发 射 C9].， 两 年 后 Lucas 和 Cernicharo 又 
在 另 一 个 富 碳 星 IRCIO216 中 观测 到 НСМ 的 了 =2 一 1 BO BK 
0, 由 于 HCN 是 在 富 碳 星 包 层 中 发 现 的 第 一 个 脉 泽 分 子 , 且 数 
目 较 多 ,因此 HCN 已 被 看 成 示 踪 富 碳 星 包 层 的 可 靠 探 针 ， 近 10 
余年 来 ,还 发 现 某 些 与 晚期 演化 星 ( 如 AGB 星 ,post-AGB 以 及 
PPN ) 成 协 的 OH 和 H:O 脉 泽 谱 具 有 非常 大 的 速度 范围 (100~ 
300 km，。s-!) 和 类 似 年 轻 星 附 近 常 见 的 双 极 几 何 学 ~ 下 ,从 而 被 
认为 是 一 类 新 的 非 寻 常 的 拱 星 脉 泽 ， 另 一 类 新 类 型 的 脉 泽 是 在 双 
星系 统 MWC349 中 发 现 的 氢 的 Hondi AARRE. 

在 对 银河 系 脉 泽 获 得 许多 有 价值 的 研究 结果 后 ,天 文学 家 又 
把 望远镜 转向 了 河 外 星系 ，1973 年 , Whiteoak 和 Gardner 首先 在 
河 外 星系 NGC253 中 65 ,接着 Rieu 等 人 (1976 年 ) 又 在 M82 Р! 
观测 到 OH 脉 泽 ， 这 些 脉 泽 的 各 向 同性 光度 比 银河 系 最 亮 的 OH 
脉 泽 还 要 高 出 10 一 100 倍 . 第 一 个 河 外 Н.О 脉 泽 则 是 Churchwell 
等 (1977 年 ) 在 本 地 星 群 的 一 个 旋涡 星系 M33 тя. Zk 
泽 的 各 向 同性 光度 约 为 0. 2Lo. 而 典型 的 银河 系 Н.О 脉 泽 的 光度 
£439 107° Lo. 银河 系 最 强 的 W49 中 的 H,O 脉 泽 , 其 光度 约 为 
1 Lo. 

在 河 外 星系 中 还 观测 到 了 OH 和 HO 的 超 强 脉 泽 . 它们 同时 
还 具有 极 强 的 远 红外 辐射 . 如 1982 年 在 河 外 IC4553 中 发 现 的 
OH 脉 泽 ,其 辐射 强度 (各 向 间 性 光度 约 为 10? Lo ) 是 银河 系 最 强 
OH 源 (W3OH) 强 度 的 10° 倍 G9, 故 人 们 称 其 为 超 脉 泽 
(megameser). Н.О 分 子 的 河 外 超 脉 泽 也 观测 到 了 . 最 突出 的 是 
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NGC3079 ,其 脉 泽 光 度 高 达 520L,09. Bip AST 50 多 个 
OH КЕ. Henkel 根据 它们 的 各 向 同性 的 光度 把 它们 分 成 
КПо- Ж (107?— 1 Lo), mega-Bk?E(1—10? Le) 和 giga-BKkiE C 
10° Lo)". h РОН 超 脉 泽 常 与 活动 星系 核 成 协 ,OH 的 河 
外 超 脉 泽 示 踪 了 一 种 新 类 型 的 活动 星系 核 . 它们 的 OH 谱 线 从 18 
cm 红 移 到 了 21 cm. 最 亮 的 OH 脉 泽 原则 上 将 在 最 大 的 红 移 上 发 
现 ， 这 就 意味 着 人 们 将 有 可 能 在 河 外 找到 更 多 ,更 强 的 脉 泽 , 即 所 
谓 gigamasers (我 们 且 称 其 为 巨 脉 泽 )，CH 和 H;CO 分 子 的 河 外 
超 脉 泽 也 观测 到 了 J， 而 这 两 种 分 子 的 脉 泽 活动 在 银河 系 中 却 是 
很 少见 的 . 

总 之 , 脉 泽 发 射 已 经 在 许多 不 同 种 类 的 天 文 分 子 ,包括 Н.О, 
SiO, CH;OH, NH;, CH, НСМ 以 及 H,CO 中 被 探测 到 了 .涉及 
的 波长 范围 约 为 1 mm 一 30 cm. 脉 泽 存 生 的 环境 也 极其 多 样 ,如 : 
HEITZ BEERE KEE EHER ARIE Z 一 直 
大 到 0.265 的 星系 等 ， 更 有 甚 者 ,OH,H:O 等 超 脉 泽 还 被 用 来 示 
踪 宇宙 中 超大 黑洞 的 存在 (参看 1. 2. 3 35). 

脉 泽 观 测 的 深入 曾 激发 起 一 次 又 一 次 的 理论 研究 热潮 ， 脉 泽 
发 射 的 第 一 个 理论 模型 是 1966 年 Perkins 等 和 Litvak 等 建立 
的 "3， 这 些 模 型 解释 了 脉 泽 的 高 亮 温和 偏振 特性 ,提出 了 脉 泽 
发 射 的 紫外 抽 运 机 制 ， 有 关 脉 泽 的 早期 的 经 典 的 系列 工作 则 是 由 
Peter Goldreich 和 他 的 同事 们 完成 的 (1972 一 1974 年 ). 他 们 的 工 
作 涉及 脉 泽 的 辐射 转移 、 偏 振 乃 至 抽 运 等 一 系列 脉 泽 理论 中 的 最 
EEH. Goldreich 等 人 的 工作 至 今 仍 是 天 体 脉 泽 理论 
的 基础 ,是 从 事 脉 泽 研 究 的 学 生 所 需要 了 解 的 "9， 另 一 个 早期 贡 
Ж, 并 且 被 证 明 具有 持久 意义 的 是 de Jong(1973 年 ) 对 Н.О ЖЖ 
所 提出 的 抽 运 框架 (站 它 形成 了 现在 模型 的 基础 。Strelniskii 和 
Syunyaev (1973 年 ) 则 第 一 次 提出 НО 脉 泽 的 高 速 特征 的 发 现 意 
味 着 恒星 形成 区 中 有 高 速 的 质量 外 流 存 在 I. 这 是 在 许多 年 后 大 
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批 CO 外 向 流 发 现 前 最 早 的 关于 分 子 云 中 高 速 气体 现象 的 探讨 . 
脉 泽 的 理论 研究 涉及 脉 泽 的 激发 ,偏振 谱 的 特性 以 及 脉 泽 源 的 结 
构 、 运 动 和 演化 等 许多 方面 ， 这 方面 的 研究 工作 在 近 20 年 来 有 很 
大 的 发 展 ,我 们 将 在 本 书 下 册 中 作 介 绍 . 


4.1.2 天 体 脉 泽 的 基本 特征 和 分 类 


1. 天 体 脉 泽 的 基本 物理 特征 

由 于 天 体 脉 泽 和 通常 在 分 子 云 或 分 子 包 层 中 观测 到 的 热 谱 线 
的 辐射 机 制 完 全 不 同 ,因此 脉 泽 的 许多 基本 物理 特性 与 热 谱 线 相 
比 也 表现 出 很 大 的 差异 ， 随 着 VLBI 孔径 综合 和 高 分 辩 率 的 频谱 
观测 的 开展 ,绘制 出 了 越 来 越 多 的 高 空间 分 辩 率 的 脉 泽 源 射电 图 
以 及 具有 细节 结构 的 脉 泽 频谱 图 样 ， 这 些 资 料 为 研究 脉 泽 源 的 空 
间 分 布 .位 形 、 视 尺度 以 及 运动 学 提供 了 有 力 手段 . 归纳 起 来 ,天 体 
脉 泽 的 物理 特征 主要 有 : 

(1) 天 体 脉 泽 大 多 具有 成 团 或 成 块 特性 ,我 们 称 其 为 脉 泽 源 
斑 ， 单 个 源 班 的 最 小 尺度 只 有 一 个 天 文 单位 ( 约 10? ст), RAH 
约 107*—1 角 秒 的 角 直 径 ， 而 与 晚 型 星 成 协 的 SiO 脉 泽 源 斑 则 更 
小 ,大 约 只 有 0.1 一 0. 6 天 文 单位 . 

(2) 天 体 脉 泽 频谱 的 形态 多 样 . 从 最 简单 的 只 包含 一 个 特征 
的 谱 到 可 以 包含 上 百 个 谱 特 征 的 非常 复杂 的 谱 ， 每 个 谱 特征 的 线 
宽 很 窗 , 约 0.1—3 km“。s-:， 脉 泽 特征 的 速度 宽度 与 整个 脉 泽 发 
射 速度 之 比 约 为 1/5 — 1/50. 当 存 在 高 速 外 向 流 时 ,此 比值 很 小 . 

(3) 脉 泽 源 斑 的 角 直 径 虽 小 .但 辐射 的 亮 温度 Te 却 很 高 ， 对 
于 银河 系 脉 泽 而 言 ,该 值 大 约 在 10 ~ 10° K H. 

(4) 许多 天 体 脉 泽 具 有 偏振 性 ， 如 来 自 恒星 形成 区 的 OH Bk 
泽 辐射 的 偏振 度 可 以 高 达 100%. 

(5) 几乎 所 有 的 脉 泽 源 都 具有 程度 不 同 的 时 变 。 最 短 的 脉 泽 
时 变 周 期 为 天 ,最 长 的 是 几 年 ， 有 的 脉 泽 还 具有 突然 爆发 的 现象 ， 
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如 W51 MAIN 中 的 H,O Ж. 
为 了 便于 比较 , 表 4.1 同时 列 出 了 非 脉 泽 辐 射 的 相应 特性 . 





表 4.1 脉 泽 和 非 脉 泽 辐 射 特性 比较 中 








特征 量 脉 泽 非 脉 泽 
谱 线 宽度 (km +5710) 0.1~3 00 
分 立 谱 特征 数目 1~100 很 少 
偏振 度 (%) 0—100 不 清楚 
大 小 ( 角 秒 ) 107*— 1 10*— 10* 
亮 温 度 Ta (K) 10°— 105 < 100 
时 变 尺 度 几 天 、 几 周 、 > ДЖ 

LA JLE 


天 体 脉 泽 独特 的 物理 特征 大 多 可 以 通过 标准 的 脉 泽 辐射 理论 
得 到 解释 ， 我 们 将 在 本 章 第 三 节 中 详细 讨论 . 

2. 天 体 脉 泽 的 观测 分 类 

(1) 天 体 脉 泽 可 分 为 两 类 . 一 类 产生 于 恒星 形成 区 ,一 类 产生 
于 晚 型 星 的 拱 星 包 层 ， 由 于 历史 上 的 原因 ,通常 称 前 者 为 星际 及 
泽 , 后 者 为 恒星 脉 泽 . 还 有 一 类 脉 泽 是 在 行星 和 顽 星 大 气 中 观测 到 
的 ， 前 两 类 脉 洋 是 我 们 研究 的 重点 . 

由 于 强 的 脉 泽 活动 必须 发 生 在 气体 密度 相当 高 ( 约 105 — 10" 
стт), XA E 85 filiis RE it C 10* Ze ) 的 地 方 ,因此 与 HI 区 成 协 
的 脉 泽 源 常常 也 是 与 新 形成 的 大 质量 星 (O、B 型 星 ) 成 协 ， 正 是 这 
些 明亮 的 天 体 提供 了 脉 泽 活动 所 要 求 的 高 的 抽 运 能 量 , 而 脉 渗 分 
子 也 正 适 于 处 在 这 些 正在 形成 恒星 的 高 凝聚 的 星际 材料 中 ， 故 此 
称 这 一 类 脉 泽 为 星际 脉 泽 。 星 际 脉 泽 主要 有 Н.О IKOH КЖ 
和 CHsOH 脉 泽 .星际 脉 泽 产生 于 恒星 形成 区 . EE PREE 





208 分 子 天 体 物 理学 基础 





正在 形成 的 一 个 标志 . 也 是 主 序 前 星 质量 外 流 阶段 的 一 个 重要 表 
现形 式 ， 观 测 表明 ,一些 正 在 形成 和 刚 形成 的 星 , 其 周围 有 致密 的 
HI 区 、 脉 泽 源 、 热 分 子 发 射 区 、 分 子 外 向 流 和 近 红 外 、 远 红外 源 . 
通常 H,O 脉 泽 和 最 年 轻 的 天 体 成 协 ， 近 年 来 在 最 年 轻 的 原 恒星 ， 
即 所 谓 的 Class 一 0 源 附 近 也 探测 到 了 HO ЖО. T OH ЖЖ 
源 则 常 和 尺度 小 于 10" cm 的 致密 HI 区 成 协 . 因此 研究 星际 脉 泽 
为 我 们 研究 恒星 形成 环境 和 恒星 早期 活动 提供 了 有 力 的 手段 . 

与 主 序 后 星 ( 如 晚 型 的 Mira 变星 、 半 规则 变星 和 超 巨 星 等 ;成 
协 的 脉 泽 源 ,有 的 处 于 湛 动 的 恒星 光 球 附 近 , 有 的 处 于 包围 这 些 恒 
星 的 温度 相对 低 , 密 度 相对 高 的 壳 层 中 . 显然 这 类 脉 泽 源 的 分 子 是 
来 自重 新 回 到 星际 环境 的 恒星 材料 , 故 称 它们 为 恒星 脉 泽 . 有 的 文 
献 中 称 其 为 拱 星 脉 泽 . 由 这 类 脉 泽 的 强度 .速度 可 以 得 到 成 协 恒星 
的 质量 流失 率 . 星 周 包 层 的 物理 状态 和 运动 学 结构 . 恒星 脉 泽 主要 
有 SiO 脉 泽 .H2O 脉 泽 .OH 脉 泽 和 НСМ 脉 泽 . 前 三 种 脉 泽 主要 与 
富 氧 的 晚 型 星 成 协 , 最 后 一 种 和 富 碳 星 成 协 . 鉴于 在 所 有 类 型 的 富 
氧 AGB 星 ( 从 光学 可 见 的 Mira 星 到 光学 不 可 见 的 OH/IR 星 以 
及 红 超 巨 星 ) 的 拱 星 包 层 中 都 观测 到 过 SiO 脉 泽 ,因此 它 被 认为 
是 最 典型 的 恒星 脉 泽 . 

(2) 对 于 某 些 确定 种 类 的 脉 泽 常常 还 有 进一步 的 分 类 . 如 1 - 
型 OH 脉 泽 和 1- 型 OH 脉 泽 以 及 I -型 CH;OH ЖТ 
CHsOH 脉 泽 . 

与 HIE 区 成 协 的 基态 OH Ж (218 cm) 主 要 是 主线 1 665 
MHz 和 1 667 MHz 脉 泽 ,其 中 1665 MHz 的 OH 脉 泽 更 强 ， 习 惯 
上 称 与 HI 区 成 协 的 基态 OH 脉 泽 为 I 型 OH 脉 泽 ， 与 晚 型 星 成 
协 的 基态 OH 脉 泽 ,特别 是 当 质 量 流失 率 较 大 时 主要 是 1 612 
MHz 辅 线 脉 泽 ,并 表现 出 明显 的 双 峰 谱 型 . 对 于 这 一 类 OH 脉 泽 ， 
人 们 习惯 称 它 为 -型 OH Ж. 这 类 星 被 称 作 OH/IR 星 . 应 该 看 
到 的 是 近 十 几 年 来 在 晚 型 的 Mira 星 ,甚至 在 不 少 光学 厚 的 OH/ 
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IR 星 的 拱 星 壳 层 中 也 观测 到 了 OH 的 主线 脉 泽 . 前 者 常 被 称 作 是 
IOH Miras. 
星际 CH; OH 也 可 分 成 两 类 . 1 -型 CH, OH 脉 泽 主要 指甲 醇 
的 25 GHz Js 一 J1(J 二 2,3,4,…) 的 EE 型 脉 泽 线 和 一 些 其 它 的 党 
XEKE. Orion-KL 中 的 甲醇 脉 泽 是 1 -型 CH; OH 脉 泽 的 原型 . 
1 -型 CH;OH 脉 泽 通常 偏离 极端 致密 HI 区 0.1 一 1 pc 的 距离 . 
1-78 CH; OH 脉 泽 则 主要 表现 为 在 12 GHz 的 2o 一 3-: 的 下 跃迁 
以 及 极 强 的 又 分 布 很 广 的 甲醇 6.7 GHz 的 5,6, A+ 的 脉 泽 线 . 
1 -型 CH; OH 脉 泽 还 包括 一 些 其 它 的 高 频谱 线 . 干涉 仪 的 观测 已 
证 明 工 -型 CH; OH 脉 泽 处 在 超 致密 的 H КА. W3 
(OH) È I- CH;OH 脉 泽 的 原型 此 外 CHOH 分 子 中 的 OH 
相对 CHA 3 个 势 阱 ,这 就 导致 了 3 种 类 型 的 甲醇 ,分 别 记 作 E 
型 ,A+ 型 和 A- 型 甲醇 F E 型 甲醇 的 转动 态 用 Jk 表示. 对 于 
A 型 甲醇 用 J x 表示 , 即 转 动能 级 对 于 土 K 是 简 并 的 . 


$4.2. 脉 泽 辐射 的 一 般 概念 


4.2.1 脉 泽 辐射 产生 的 条 件 


脉 泽 (maser) 是 辐射 的 受 激发 射 的 微波 放大 ， 早 在 1917 年 爱 
因 斯 坦 就 提出 除了 自发 发 射 外 ,还 存在 另 一 种 谱 线 发 射 机 制 , 即 受 
激发 射 ，20 世纪 50 年 代 人 们 曾 成 功 地 利用 受 激 发 射 原理 制 成 了 
脉 泽 ( 微 波 激 射 器 ) 和 莱 塞 ( 光 激 射 器 ). 然而 ,通常 见 到 的 以 原子 和 
分 子 为 特征 的 单 色 辐 射 都 是 自发 发 射 性 质 的 ， 这 可 通过 辐射 场 与 
物质 的 相互 作用 来 证 明 . 


在 辐射 转移 方程 ”和 一 epe 中 


"n a fEng hy) Валк — nCE) Bg МОЕ 





(04x 
° 


(4. 2. 1) 
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nE) › аг 
mE- њу Еву (62:2) 
_ aC) 
gE) = NFE) 
式 中 F(E) 是 粒子 在 动量 空间 的 概率 分 布 ， 在 热 动 平衡 (TE) 下 ， 
m 3/2 ы 
FG) = [25] ет (4.2.3) 


利用 关系 gOD Bara g(E—hv)Be-we, Н 


Nhv í| aF : 
duc !#” Be swe de (4.2.4) 


由 于 dF/dE < 0, 故 心 > 0. 

因此 ,在 TE 下 ,辐射 场 与 物质 相互 作用 的 结果 总 是 净 吸 收 . 
或 者 说 受 激发 射 与 吸收 平衡 的 结果 总 是 能 量 损失 的 ， 也 即 通常 见 
到 的 谱 线 总 是 自发 性 质 的 ， 当 出 现 反常 情况 ,极端 偏离 热 动 平衡 
(TE) 时 ,dF/dE Ж < 0 变 成 >0. 

EA MJ F(E) 个 ,n(E) 人 ,粒子 数 按 能 
x dr o «| BARER. 
к,<0, а. 

所 以 脉 泽 是 粒子 非 热 平衡 的 结果 ， 布 居 数 反 转 是 产生 脉 泽 辐射 的 
先决 条 件 . 脉 泽 作为 一 种 极端 的 非 平 衡 现 象 ,提供 了 我 们 研究 一 些 
特殊 物理 条 件 的 手段 . 


422 反 转 与 激发 温度 ” 反 转 与 脉 泽 增 益 


在 热 动 平衡 下 能 级 布 居 数 之 比 服 从 Boltzmann 关系 (4. 2. 2) 
式 , 或 写成 


n; 和 nn 分 别 表示 上 、 下 能 级 的 粒子 数 密度 ， 因 为 m gi <ni go Br 
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以 激发 温度 了 .== fial :| > o, 

在 非 热平衡 下 , 当 ae) 时 ， 布 居 反 转 要 求 mg> m gs 
(或 者 说 s m/g1, 即 在 简 并 情况 下 , 子 能 级 间 布 居 数 反 转 ). 
另 一 种 偏离 TE 的 情况 是 布 居 负 反 转 , 即 ns g< m gs， 由 
Boltzmann 关系 来 看 , 称 为 能 级 的 过 冷 布 居 , 如 在 HCO 中 见 到 的 
情况 . 

在 布 居 反 转 情况 下 ,由 于 m g> m gz, 所 以 激发 温度 ,二 
o. 同样 , 谱 线 光 厚 


hc a 
r, = angi (п, g: 一 n 81) Ba «0 


由 (3.1.6) 式 可 知 , 源 函数 S, 也 小 于 0. 以 后 还 可 证 明 , 不 饱和 脉 泽 
的 出 射 强度 Toc Ie ^ = De. ЖПК LocLlez| =1,|т,|.. Т 
VA c, 在 此 具有 增益 的 意义 ， 我 们 也 称 它 为 脉 泽 增益 ， 它 与 脉 泽 光 
子 相互 作用 的 相干 路 径 长 度 z 有关. 对 于 实验 室 脉 泽 是 通过 谐振 
腔 中 多 次 的 反射 来 达到 脉 泽 运转 所 要 求 的 相干 路 径 的 ， 然 而 实验 
室 脉 泽 必须 考虑 对 场 模 的 选择 ,条件 苛刻 . 在 天 文 环境 下 产生 脉 泽 
所 需要 的 布 居 反 转 不 是 很 困难 的 ， 实 际 上 许多 星际 分 子 都 表现 出 
粒子 数 的 反 转 ， 这 是 因为 天 文 环境 下 的 气体 密度 和 尺度 与 地 球 条 
件 相差 太 大 . 在 星际 空间 极 低 密度 下 ,很 容易 达到 Ca< Ал, 
能 级 偏离 热 布 居 . OH, H;O,SiO A CHOH 是 至 今 发 现 的 最 强 的 
星际 或 恒星 脉 泽 , 其 次 有 NH;, CH, HCN 和 HzCO 脉 泽 等 ， 许 多 
其 它 的 天 文 分 子 也 表现 出 粒子 布 居 数 的 反 转 ,并 产生 了 非 热 的 脉 
泽 效应 . 但 这 些 分子 由 于 缺乏 足够 的 光学 厚度 ( 即 脉 泽 增益 ) ,以 致 
脉 泽 作用 不 强 . 由 т, 的 表达 式 可 知 ,即使 能 级 布 居 反 转 较 强 ,但 如 
果 速 度 场 梯 度 太 大 或 爱 因 斯 坦 辐 射 跃迁 概率 太 小 也 不 可 能 得 到 可 
观测 的 脉 洋 效应 . 
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4.2.3 饱和 


脉 泽 发 射 是 一 种 受 激发 射 ,假设 8: 一 go 且 布 居 达 到 反 转 

后 ,在 忽略 热 碰撞 项 时 ,有 
m (Aa + Вы JGa) > n Buy J (vn) 

即 发 射 光 子 数 大 于 吸收 光子 数 . 当 An < Ba J 了 (va) 时 , 受 激发 射 占 
支配 地 位 ,我 们 称 这 种 源 为 脉 泽 源 或 微波 激 射 源 ， 只 有 保持 л> 
mm， 才能 维持 受 激 辐 射 放 大 ， 然 而 单 舍 两 能 级 系统 是 不 可 能 实现 
反 转 的 . 这 是 因为 热 碰撞 跃迁 总 是 向 下 的 概率 大 于 向 上 的 概率 ,总 
是 使 粒子 布 居 趋 于 下 能 级 ,最 多 是 nomme 当 man , 称 为 饱和 (有 
关 饱 和 的 深入 讨论 见 以 后 的 章节 ). 

在 两 能 级 达到 细节 平衡 时 ,有 


"n — ByJ 042) + Cy 
n An + BaJ (va) + Са 


一 般 总 是 ns 过 a, 当 Ba JOa) D Ал, Са» Cis 时 (这 在 平均 辐射 
场 强 度 J vz) 很 大 时 可 实现 ) ,忽略 Аа, Са, Ci, 得 


m _ BJ Oy) 
nm B,JGm) 


由 于 假设 815 gr» 所 以 Ba 之 Bis, поет. 然而 实际 上 总 有 An, 
Ca，Cuz 存 在 ,所 以 车 无 其 它 能 级 和 抽 运 机 构 , 即 使 J (vz) 很 强 , n, 
总 是 稍 小 于 m 的 . 导致 脉 泽 能 级 布 居 数 反 转 的 机 构 就 称 为 抽 运 机 
构 ， 最 简单 的 抽 运 机 构 是 三 能 级 模型 ， 


4.2.4 三 能 级 抽 运 模型 


假定 有 E, E, Е, 3 个 能 级 ,Ei,E, 为 “< 脉 泽 ”工作 能 级 ， Es 可 
以 是 一 个 具体 的 第 三 能 级 ,也 可 作为 脉 泽 系统 的 一 个 能 源 储存 器 
(reservoir) 包 含 许多 能 级 . 这 样 就 构成 了 一 个 三 能 级 的 抽 运 框架 . 
抽 运 的 净 效应 就 是 要 通过 第 三 态 Es 将 分 子 从 较 低 能 态 激 发 到 较 
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高 能 态 . 例如 若 脉 泽 发 生 于 基态 ,但 与 较 高 的 振动 或 转动 能 级 通过 
红外 跃迁 相 联 系 ,而 选择 定 则 或 跃迁 概率 又 有 利于 更 多 的 分 子 衰 
变 到 基态 的 较 高 能 级 ,此 时 反 转 就 可 发 生 ( 见 图 4. 1). 


+ 





图 4.1 三 能 级 抽 运 模型 
此 时 ,跃迁 频率 va = EI ， 处 于 微波 波段 (对 应 脉 泽 路 


迁 ); s ETE , ATARE. 


假定 E, ú 能 级 宇 称 相同 ,属于 禁 戒 跃迁 . ЭХ РЁ E, Es 能 级 间 
没有 电 偶 极 路 迁 相 联系 .但 在 两 个 脉 泽 能 级 与 E, 间 有 碰撞 夺 合 ， 
同时 假定 脉 泽 能 级 间 的 碰撞 和 自发 辐射 过 程 可 以 忽略 ， 这 样 通过 
E,— E, 的 碰撞 激发 和 E. E, 的 辐射 衰变 有 可 能 实现 能 级 Е, Е. 
间 的 布 居 反 转 .下 面 作 一 个 定性 分 析 . 

通常 能 级 E,, Е, 间 的 自发 跃迁 概率 是 很 小 的 . 如 OH 的 18 
cm 波长 上 的 脉 泽 , 其 A427 X107" s^, H;O 的 1. 35 cm 波长 脉 
泽 , 其 Aa22X107 57. RMX Е, E; 间 的 跃迁 ,由 于 wm? 六 mw， 
又 4 与 只 成 正比 , 因此 АКТ Ал. ХР OH 抽 运 ,相应 的 
Аз220. 187, 3} H:O, А„215!. 故此 ,Ass 在 脉 泽 能 级 布 居 反 转 
中 起 了 关键 的 作用 . 此 外 由 于 Cs 和 Cs 基本 相同 , 令 其 为 C. 并 假 
E Asc» C, 这 样 分 子 几 乎 不 能 停留 在 Es 能 级 上 , 即 nao, FEE 
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Ж п> т. 若 此 时 有 一 个 外 部 的 频率 为 v1 的 辐射 场 加 于 分 子 源 ， 
BA J O0 54 (32520 的 条 件 , 便 可 得 到 受 激 辐 射 放大 ， 当 脉 泽 
频率 上 的 辐射 场 强度 (包括 外 来 的 和 脉 洋 本 身 的 ) 变 得 很 大 时 , 它 
就 增 大 了 分 子 离 开 能 级 E, 的 速率 ,使 其 由 ws яу n>n. 当 
nani( 妈 上 能 级 被 耗 尽 ) 时 ,无 论 再 如 何 增加 J (v2), 粒子 数 按 能 
级 分 布 将 不 再 改变 . 即 脉 泽 达到 饱和 . 此 时 从 能 级 E, 碰撞 抽 运 到 
能 级 E, 的 粒子 ,通过 自发 衰变 到 能 级 E,, 接 着 通过 一 个 脉 泽 光子 
的 发 射 达到 一 个 稳定 的 循环 . 因此 在 脉 泽 饱和 时 ,发 射 光子 的 数目 
变 得 与 平均 辐射 场 强度 J, 无关, 也 即 与 辐射 转移 方程 中 的 1, 无 
X. 

以 上 讨论 忽略 了 Er Es ВВ] ОЕ. SERRA SJ (v) 
— 0. 然而 对 于 真实 的 脉 泽 源 讲 , 并 不 符合 . BIME O52) —0, E; 
— E; 的 自发 发 射 也 会 造成 一 个 非 零 的 辐射 场 7(xz), 它 被 周围 的 
分 子 吸 收 后 将 减少 ,能 级 的 布 居 数 . 减少 的 程度 与 w 上 的 光 深 有 
X. 显然 ,ws 上 的 跃迁 光 薄 时 对 保持 n 和 布 居 数 反 转 有 利 ， 而 va 
上 的 大 的 光 厚 则 有 利于 脉 泽 放 大 . 

三 能 级 抽 运 模型 虽 是 最 简化 的 模型 ,但 在 天 文 上 仍 不 失 其 实 
际 的 意义 . 此 外 ,通过 三 能 级 模型 我 们 还 可 以 获得 不 少 有 关 脉 泽 过 
程 的 基本 物理 图 像 . 至 于 脉 泽 的 抽 运 功率 可 以 来 自 于 辐射 和 碰 擅 ， 
也 可 以 来 自 其 它 形式 . 导致 脉 泽 能 级 布 居 反 转 的 机 构 叫 抽 运 机 构 . 
三 能 级 模型 就 是 一 个 最 简单 的 抽 运 机 构 ， 实 际 上 一 个 脉 泽 抽 运 循 
环 的 建立 ,总 是 要 涉及 大 量 能 级 的 跃迁 过 程 . 既 要 考虑 脉 泽 的 激发 
机 制 ( 泵 源 ), 也 要 有 使 脉 泽 下 能 级 迅速 弛 列 的 机 构 ( 如 辐射 衰变 、 
碰 擅 衰变 等 )， 另 外 还 需 考虑 到 脉 泽 辐射 的 转移 效应 . 脉 泽 源 区 还 
必须 有 足够 的 速度 相干 性 ,相干 的 路 径 长 度 或 相干 的 柱 密度 . 只 有 
这 样 才能 保持 脉 泽 放大 所 要 求 的 增益 ,从 而 得 到 可 观测 的 脉 泽 效 
应 .星际 条 件 提供 了 偏离 热 动 平衡 所 需要 的 低 密度 和 高 的 脉 泽 放 
大 所 需要 的 大 的 柱 密度 . 由 于 脉 泽 放 大 依赖 于 相干 的 路 径 长 度 , 致 
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使 脉 泽 辐射 更 趋向 于 集束 的 (beamed)555, 即 强 的 辐射 方向 性 ， 

小 结 :使 一 个 脉 泽 能 够 运转 的 基本 条 件 是 :(1) 涉及 脉 泽 跃 迁 
的 能 级 粒子 数 反 转 ; (2) 存在 一 个 与 脉 泽 气体 处 于 非 热 平衡 下 的 
热源 (同时 也 要 考虑 一 个 冷 源 );(3) 有 足够 高 的 脉 泽 分 子 丰 度 ; (4) 
沿 脉 泽 柱 有 足够 的 速度 相干 性 (或 相 于 柱 密度 ); (5) 合 适 的 气体 密 
度 ,使 其 既 可 提供 碰撞 激发 的 效应 ,又 不 致 造成 布 居 的 热 化 . 


$4.3. 天 体 脉 泽 的 辐射 理论 


从 前 面 的 定性 介绍 和 本 节 将 要 展开 的 讨论 来 看 ,都 涉及 到 一 
个 重要 的 问题 , 即 以 前 讨论 过 的 公式 或 方程 ( 见 第 三 章 ), 对 天 体 脉 
泽 情况 下 的 辐射 场 和 分 子 能 级 布 居 数 的 分 布 是 否 还 适用 .遗憾 的 
是 这 样 一 个 重要 的 问题 自 Litvak 和 Goldreich ,Keeley,Kwan 之 
后 还 没有 在 理论 上 专门 地 研究 过 ， 在 观测 上 也 还 不 足以 提供 在 一 
个 单个 的 脉 泽 特征 中 辐射 场 统计 性 质 的 结论 性 信息 . Elitzur V fü 
出 , 脉 泽 辐射 场 的 统计 学 性 质 是 天 体 脉 泽 理 论 的 基础 . 从 理论 上 和 
观测 上 进行 更 多 的 研究 是 非常 必要 的 63， 在 某 些 一 般 性 的 假设 
下 ,计算 的 结果 表明 , 脉 泽 系统 的 辐射 场 和 能 级 布 居 可 以 用 一 些 在 
热 的 、 非 脉 泽 路 迁 中 曾 用 过 的 方程 来 描述 . 这 就 很 大 地 简化 了 天 体 
脉 泽 的 研究 ， 因 此 ,仔细 地 审查 导致 这 一 结论 的 假设 是 非常 重要 
Bj. Elitzur 认为 ,虽然 单个 系统 粒子 的 行为 是 相当 不 稳定 的 ,反复 
无 常 的 ,但 是 对 所 有 源 粒子 平均 ,可 以 认为 天 体 脉 泽 是 稳定 的 . 观 
测 到 的 最 快 变 化 (大 约 几 周 ) 与 有 关 的 抽 运 和 衰变 时 标 相 比 要 长 得 
£. 在 处 理 脉 泽 问 题 时 ,我 们 同时 假设 它 满足 随机 的 统计 学 ,这 样 ， 
单位 体积 的 相互 作用 速率 可 以 简单 地 表示 成 一 个 单个 粒子 的 相互 
作用 速率 和 数 密度 的 乘积 . 这 种 稳定 的 、 随 机 统计 学 的 假设 是 目前 
天 体 脉 泽 理 论 的 基础 关于 脉 泽 统计 学 的 进一步 讨论 以 及 脉 泽 辐 
射 的 相干 性 问题 ,读者 可 参阅 参考 资料 [12j. 
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天 体 脉 泽 理论 的 研究 还 将 从 理论 上 解释 一 系列 观测 到 的 脉 泽 
特性 ,如 :异常 高 的 亮 温 、 窜 的 谱 线 特征 ,小 的 视 尺度 、 强 的 偏振 和 
敏感 的 时 变 特性 ,并 为 建立 合理 的 脉 泽 模型 莫 定 重要 的 基础 


4.3.1 脉 泽 的 辐射 转移 方程 和 统计 平衡 方程 


1. 脉 泽 辐射 的 转移 方程 
在 一 维 情况 下 , 脉 泽 辐射 的 转移 方程 仍 具有 下 面 的 形式 , 即 
PE 
(4.3.1) 
或 S = — L+ S, 
t, 


不 过 这 里 的 e< 0，w 称 为 增益 系数 , j 是 自发 发 射 系数 . EM n. 
和 nn 分别 表示 上 下 能 级 的 分 子 布 居 数 , 则 形式 上 仍 有 


m B) z, nas 





(4. 3. 2) 


(4. 3.1) 式 中 的 5, ЭЖ Е.Л SB ВН FE, S,= 
jie 通常 认为 它 与 频率 无 关 . 假设 在 整个 所 研究 的 区 域 中 , ИК 
数 为 常量 , 则 从 i 能 态 跃 迁 到 能 态 时 ,其 辐射 强度 Tux 和 源 函 数 
Sa 的 关系 可 简单 处 理 如 下 : 

I, = Іьовь + Sall — Ba) (4. 3. 3) 
式 中 ,1pe 为 背景 连续 源 强度 ,Bi 为 光子 逃逸 概率 . 沿 一 个 单一 方向 
飞行 的 光子 ,其 逃逸 概率 Bas exp( 一 tx)， 在 满足 Sobolev 近似 
下 ,有 

a= gtg- ala] ала 


2. 脉 泽 能 级 的 统计 平衡 方程 
假设 天 体 脉 泽 系 统 是 由 一 个 最 简单 的 两 能 级 ( 即 脉 泽 工作 能 
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级 ) 和 一 个 无 结构 的 能 源 储存 器 (一 般 指 其 它 能 级 ) 组 成 ,那么 整个 
脉 泽 系统 的 布 居 数 将 由 脉 泽 能 级 和 储 能 器 之 间 粒 子 数 交换 的 平衡 
来 确定 . 或 者 说 脉 泽 的 布 居 反 转 (>/g。>mm/sgu) 由 布 居 数 的 速率 方 
程 解 出 ,下 面 给 出 的 是 一 个 脉 泽 能 级 ( 实 线 ) 和 储 能 器 能 级 (虚线 ) 
间 关 系 的 示意 图 . 

这 样 , 脉 泽 上 能 级 的 速率 方程 是 


dn, a : 
Je TP nT — nR ER (4.3.4) 00 onm 


RP P, 是 抽 运 速率 , 它 代表 单位 时 间 、 单 位 体 
积 内 从 某 个 储 能 器 进入 u 能 级 的 粒子 数 jwur。 一 一 1 
是 训 变 速率 , 它 代 表单 位 时 间 、 单 位 体积 内 离 
开 u 能 级 进入 其 它 能 级 的 粒子 数 , 它 可 以 指 碰 一 :一 
擅 去 激发 速率 、 自 发 发 射 速率 或 者 其 它 某 种 过 
程 的 速率 " ;第 3 和 4 项 分 别 表示 受 激发 射 和 图 4.2 脉 泽 能 级 ( 实 
受 激 吸收 的 速率 . 这 里 还 假设 了 受 激发 射 和 吸 Зоя ай 
收 具有 相同 的 谱 线 轮廓 上 .一 个 粒子 的 受 激发 线 关 系 示意 图 

射 速率 是 ， 





к = | Жатай = Ba。 (4.3.5) 
RH 1, 为 频率 ,上 的 脉 泽 辐射 场 和 外 辐射 场 的 总 强度 ,/. 是 平均 
辐射 场 强度 | „72 ， 同 理 , 脉 泽 下 能 级 的 速率 方程 为， 

dm _ 


di =Pi—nl'i+n.R—n к (4.3. 6) 


* 有 的 书 上 是 将 自发 过 程 4u、 碰 撞 过 程 (包括 碰撞 激发 Ce 和 碰撞 去 激发 Cu) 以 及 
古 过 程 (T 也 称 损 耗 速率 ,loss rate) 分 开 处 理 的 9 这样 统计 平衡 方程 (4. 3. 4) 中 将 增 
й—л„Аы, —л„Сыйй n, Ch 等 三 项 ， 在 实际 处 理 微波 激 射 问题 时 ,由 于 C<<B( 否 则 布 居 
不 能 反 转 ),4<<B( 受 激 总 是 大 于 自发 ), 自 发 和 碰 挤 常常 是 可 忽略 的 . 
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式 中 Pl 和 则 分 别 表示 脉 泽 下 能 级 的 抽 运 速率 和 衰变 速率 ， 如 
上 所 述 ,天 体 脉 泽 在 比 速率 方程 中 所 涉及 的 各 种 时 标 大 得 多 的 时 
间 内 是 稳定 的 ,因此 ,可 认为 (4.3.4) 式 和 (4.3.6) 式 中 的 
d n/dt —0. 此 时 速率 方程 变 成 统计 平衡 方程 ， 解 这 两 个 定 态 时 的 
速率 方程 可 得 上 ,下 能 级 的 布 居 数 差 , 即 





BB) H242) ac rormearo 
т mo B8» g £ Z 二 《4. 3.7) 
gs gi 2Г„Г, кг ег.) RAID ME 
quer? tu a| /T+ 
若 统计 权重 „=, ЖЖЖ Г,=Г=Г,Й 
Р.Р. АР (4.3. 8) 


UTER Г+28Ј 一 
43.2 不 饱和 脉 泽 和 饱和 脉 泽 ” 脉 泽 强 度 、 亮 温和 光子 发 射 率 


先 看 方程 (4. 3. 4) 和 (4. 3. 6), CE go ei HIT. =Г=Г, B 
定 态 情况 下 变 成 : 
P,—(n.—n)BJ—nT=0 (4. 3. 9) 
Pi— (т=п) ВЈ —nP—0 (4. 3. 10) 
jx H,BJ-—R. H (4.3. DRA (4. 3.10) 式 相 减 ,同样 可 得 方程 
(4. 3.8)， 而 (4. 3. 9) 式 和 (4. 3. 10) 式 相 加 得 ， 
пап PERLE (4.3.11) 
1E (4. 3. 8) 式 中 ,2BJ 项 随 着 脉 泽 强度 的 增加 而 不 断 增 大 Ж 2BJ 
<T, 为 不 饱和 脉 泽 。 此 时 脉 泽 强 度 还 小 ,所 以 受 激发 射 不 起 支配 
的 作用 ， 当 28J 宕 太后 ,粒子 数 反 转 将 由 于 受 激发 射 而 减弱 ,此 时 
脉 泽 开 始 趋 向 饱和 . 到 28BJ 污 时 则 达到 饱和 极限 情况 ,此 时 微波 
强度 远 超过 p. WET 主要 是 自发 发 射 和 碰撞 去 激发 的 贡献 , 则 
意味 着 2R 六 4,C， 由 (4. 3.8) 式 可 知 ,从 不 饱和 到 饱和 ,是 一 个 渐 
变 的 过 程 , 脉 泽 能 级 布 居 差 An 是 渐 趋 减少 的 ;到 完全 饱和 时 An 一 
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0. 这 和 上 一 节 的 一 般 性 理论 一 致 . 

令 2BJ —D FI AS TRI SSUE 1—1,, RITE 1, 为 饱和 强度 .此 时 
HJ —J. SR J,—D/2B,J. 是 相应 的 平均 脉 泽 强度 .由 于 Jum 
I/47, Ae 


UB (4. 3. 12) 


式 中 0 是 脉 泽 源 角 大 小 . 参数 人 (或 地 ) 给 出 了 辐射 场 强度 开始 影 
响 能 级 布 居 反 转 的 一 个 尺 标 . 如 果 J<J,, 则 布 居 反 转 与 脉 泽 辐 射 
场 完 全 无 关 . 对 于 不 饱和 脉 泽 ,由 于 JJ. RË 2BJ<TT, 此 时 布 
居 反 转 


d (4. 3.13) 


式 中 Ano 称 为 不 饱和 脉 泽 的 布 居 反 转 , 也 是 非常 低 脉 泽 强度 时 的 
布 居 反 转 ， (以 后 讨论 中 凡 与 不 饱和 有 关 的 量 均 用 下 标 “0” 表 示 . ) 
wm EER, >. GE BI 2BJ 之 有 ) 后 , 脉 泽 开 始 饱和 . 在 所 有 天 
体 脉 泽 中 , 脉 泽 的 饱和 强度 J, 大 约 比 由 自发 衰变 产生 的 源 函 数 大 
105—10/ 倍 0 这 意味 着 脉 泽 增益 (二 xkz) 必 须 大 到 等 于 In105— 
1п107, 11—16 左右 时 天 体 脉 泽 才能 开始 饱和 . 
(4. 3. 13) 式 表明 , 布 居 数 反 转 和 脉 泽 作 用 要 求 P> Po RE 
说 , 脉 泽 能 级 的 净 抽 运 速率 AP 之 0， 布 居 数 反 转 过 程 的 效率 是 以 
参数 7 为 特征 的 . 
=> p= p (4. 3.14) 


7 叫 抽 运 效率 中 ,也 叫 反 转 效率 0 或 脉 泽 效率 "3， 很 明显 ,一 1<7 
过 1， 对 于 任何 给 定 的 抽 运 方案 ,7 值 取决 于 对 特定 模型 所 选择 的 
物理 参数 . 7>1 ,表示 最 有 效 的 抽 运 . 对 于 热 谱 线 ,P.< Pi,7<0. 在 
P,P 时 ,有 时 也 称 作 反 - 反 转 ， 即 第 三 章 中 讨论 过 的 所 谓 过 冷 布 
居 . 
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下 面 分 析 谱 线 吸收 .发 射 以 及 源 函 数 与 布 居 反 转 、 抽 运 速率 以 
及 抽 运 效率 等 量 间 的 关系 .再 次 假设 发 射线 和 吸收 线 具 有 相同 谱 
线 轮廓 录 , 且 上 下 能 级 统计 权重 相等 , 则 谱 线 发 射 和 吸收 系数 可 分 
别 表示 为 : 
k= — Buhy(n,—n0$,/4x. 
jo ns Auhv$,/An 
由 于 2л„= (nm) +n Hn) = G,—n)4- (4 P.)/T 
故 =AuL ns—m)/2+ (Pt Pi) /2T Jhvg,/4n 
(4.3.15) 
所 以 车 布 居 反 转 越 大 , 抽 运 速率 越 高 , 谱 线 发 射 也 越 强 ， 由 
《3.1.8) 式 知 , 源 函 数 为 
| 1 H 


вл, 





车 假设 в, = z. M 


_2Һё{ m. | 
c in—n, 


若 还 有 J<J, 成 立 ( 即 不 饱和 情况 ), 则 利用 (4. З. 13) 和 (4. 3.14) 
式 可 得 


S, 





An, | PP 

S. 2hv 2 2D 2h? P, 2h 9241 

. с? An, с Р,-Р с 29 
(4. 3. 16) 
再 次 证 明 , 在 布 居 反 转 情况 下 源 函 数 和 吸收 系数 、 光 学 厚度 一 样 也 
是 小 于 零 的 . 另外 ,由 (4. 3. 16) 式 可 见 , 源 函 数 依赖 的 是 反 转 效率 

( 抽 运 效率 ) ,而 不 是 抽 运 速率 . 

脉 泽 辑 射 的 布 居 差 Amo, 也 可 转换 成 谱 线 的 激发 温度 To， 对 


于 反 转 的 布 居 ,T 为 负 ， 在 Rayleigh-Jeans 近似 下 ,有 
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则 


т-р (4.3.17) 
因此 , 当 布 居 反 转 时 Te 为 负 值 . 并 且 强 的 布 居 反 转 将 对 应 小 的 
1T..|， 在 小 的 布 居 反 转 情况 下 ,激发 温度 可 近似 表示 为 
T. — Кта 
х 2kAn 
对 于 不 饱和 脉 泽 ,由 (4. 3. 11) (4. 3. 13) 和 (4. 3. 14) 式 可 推 得 
T.--R. FE- PD ^ cxi 


可 见 , 和 源 函数 一 样 激发 温度 也 是 独立 于 抽 运 速率 而 惟一 地 由 反 
转 效率 7 所 确定 . 


下 面 再 来 讨论 脉 泽 谱 线 中 心 的 辐射 转移 问题 .已 知 不 饱和 脉 
泽 的 谱 吸收 系数 为 








ко= — An, B ws 


tB dm i SHE В=А єз. 

















2 
к – 2086, (4. 3. 19) 
H (4. 3. 8) 式 得 
АР 
Гг An, _ Ап An 
An 11.287 13287 ШЕ; xd (4. 3. 20) 
r Г LJ I, 


方程 (4. 3. 20) 是 脉 泽 过 程 详 细 研 究 的 起 始点 ， 它 提供 了 由 基本 反 
转 框 架 Ano 建立 的 反 转 的 量 值 . 该 式 还 表明 , 布 居 数 反 转 明显 地 
随 平均 辐射 场 强度 J, TIAE. 如 果 在 线 心 的 辐射 转移 方程 中 ( 注 :在 
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以 后 的 频率 依赖 方程 中 , 凡 不 带 下 标 v 者 表示 的 是 线 心 频率 ) 我 们 
忽略 自发 发 射 (这 在 通常 是 可 行 的 ,如 在 SIO J —1—0 跃迁 中 ,A 
系数 是 3X10 ss  H;O 的 22 GHz PH 2X10 s 1; #E OH 的 基 
ASEKXEHUX £929 107 57 , 则 得 














An, B h 
мв EAT im poi Lupo (4.3.20 
eio aad 
T. T 
所 以 吸收 系数 
re (4. 3. 22) 
1+7, 1+7 


如 前 所 述 ,参数 J, 给 出 了 辐射 强度 开始 影响 布 居 差 的 一 个 尺度 . 
MRIS J,, 则 布 居 差 与 辐射 强度 无 关 , 且 x 二 x。。 这样 的 一 个 脉 
泽 就 是 前 面 提 到 过 的 不 饱和 脉 泽 ， 利 用 不 饱和 脉 泽 的 布 居 数 还 可 
以 构造 发 射 系数 jo 和 源 函 数 S。 积分 方程 (4. 3. 21) 可 得 


I1)],1G)—IG) — 
һ[ 1+ “р == (4. 3. 23) 


RP I GO de fE ”= 位置 上 脉 泽 的 输入 强度 . z 的 选取 正 是 源 函数 项 
(与 自发 发 射 相 联系 ) 可 开始 被 忽略 的 位 置 ， 在 两 种 极限 情况 下 : 

IKIH}, I(z) = I(z)expGoz) (4. 3. 24) 

ГУЕ, 162) = Lez + I (4. 3. 25) 
RP 为 常数 . (4. 3. 24) 和 (4. 3. 25) 式 分 别 说 明 , 随 脉 泽 传播 距 
离 ,不 饱和 脉 泽 是 指数 放大 ,而 饱和 脉 泽 是 线性 放大 .需要 强调 的 
是 ,不 应 该 将 饱和 脉 泽 情 况 下 的 低 的 强度 增长 率 和 布 居 数 反 转 的 
减少 与 高 的 饱和 脉 泽 强度 混淆 ， 事 实 上 在 饱和 期 间 的 脉 泽 发 射 反 
映 了 任何 抽 运 框架 所 能 达到 的 最 高 效率 .一 个 饱和 脉 泽 总 是 比 不 
饱和 脉 泽 的 发 射 强 得 多 .这 一 点 还 可 从 下 面 的 分 析 看 到 ， 首 先 将 
(4. 3. 25) 式 写成 


第 四 章 天 体 脉 泽 辐射 的 基本 理论 223 





IG) Lin Bal ве n) 16) 


z, 是 沿 射线 上 的 一 个 点 ,在 该 处 脉 泽 开始 饱和 . 7(z,) 由 不 饱和 公 
RA. 3. 24) 式 计算 (此 时 的 z=z,). 饱和 将 在 不 饱和 脉 泽 气体 一 个 
大 的 路 径 长 度 的 末端 达到 ,也 就 是 在 脉 泽 源 的 较 外 层 . 因此 饱和 脉 
泽 的 强度 总 是 远大 于 不 饱和 脉 泽 的 ， 饱 和 脉 泽 强度 随 路 径 不 再 
指数 放大 ,而 线性 增 大 的 性 质 将 意味 着 脉 泽 的 一 些 特 性 一 一 辐射 
方向 的 集束 性 , 源 视 尺 度 的 减少 以 及 谱 线 变 窄 等 一 -在 饱和 区 中 
将 不 再 加 强 ( 详 见 4.3.3 ЖП] 4.3.4 30) 
(4. 3. 23) 和 (4. 3. 24) 式 的 结果 还 说 明 , 在 源 区 的 每 一 个 点 都 
可 作为 脉 泽 中 任何 其 它 点 的 输入 源 ， 而 从 表面 辐射 的 光子 则 采样 
了 整个 的 脉 泽 ， 这 与 热源 情况 有 重要 的 差别 . 
在 射电 上 习惯 利用 7 = 二 2kT/ 关 系 将 上 述 解 用 等 效 的 温度 来 
表示 .如 (4. 3. 24) 式 就 变 为 
Тв(®) = Ts(zl)exp(koz) (4. 3. 26) 
如 果 我 们 现在 仍 考虑 辐射 转移 方程 中 的 源 函 数 项 , 则 在 任何 几何 
学 下 , 沿 视线 方向 不 饱和 脉 泽 的 辐射 转移 方程 解 可 写成 
Telz) 一 [Ta(0) — T«,Jexp(oz) —T«, (4.3.27) 
式 中 Ta(0) 一 Tw 相当 于 脉 泽 放 大 的 输入 源 . 由 于 Te< 0, 所 以 上 
式 也 可 写成 
Te(z) =[Тв(0) + IT. | Jexp Coz) — То, (4.3.28) 
式 中 Te(0) 是 照 亮 脉 泽 源 背面 的 外 部 源 的 亮 温 ,T-。 则 与 自发 发 身 
相 联系 ， 由 (4. 3. 28) 式 知 , 脉 泽 的 输入 辐射 (种 子 光子 ) 主 要 有 两 
种 ,一 种 是 外 部 的 , 即 背景 源 ， 它 包括 :成 协 热源 、 脉 泽 壳 层 内 的 
HEI 区 或 红外 星 的 辐射 以 及 2.7 K 宇宙 微波 背景 辐射 等 ， 一 种 是 
内 部 的 ,由 上 能 级 的 自发 误 变 产生 的 辐射 . 哪 一 种 是 脉 泽 放大 的 主 
要 输入 源 ,取决 于 Ta(0) 和 了 ,的 相对 大 小 ， 如 布 居 数 差 越 小 , 越 
趋 于 饱和 ,激发 温度 越 高 ,此 时 背景 作为 输入 源 越 不 重要 ， 故 有 人 
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认为 , 当 受 激发 射 的 能 量 不 再 依赖 入 射 辐射 的 能 量 时 称 为 饱和 . 以 
后 研究 还 表明 背景 辐射 源 作为 输入 源 对 河 外 超 脉 泽 的 作用 远大 于 
对 银河 系 的 脉 泽 ， 由 于 x。 和 脉 泽 能 级 的 布 居 反 转 成 正比 ,因此 
(4. 3. 24) 式 或 (4. 3. 28) 式 表征 的 这 种 不 饱和 脉 泽 强度 将 随 抽 运 条 
件 的 变化 而 指数 地 响应 。 这 也 是 脉 泽 具有 敏感 的 时 变 特性 的 一 个 
重要 原因 . 脉 泽 的 指数 放大 性 质 也 是 天 体 脉 泽 极 高 亮 温 的 直接 原 
因 ， 此 时 谱 线 的 亮 温度 已 远 远大 于 脉 泽 区 实际 的 运动 温度 ". 

同 理 ,饱和 脉 泽 强度 也 可 表示 成 亮 温 形式 ， 利 用 Ta= J，c?/ 
(2602) ,将 (4. 3. 12) 式 表示 的 饱和 强度 I КА, ВАЖНА 系数 
表示 , 最 后 得 


huan 
Т.А (4. 3. 29) 


T. 是 脉 泽 变 得 饱和 时 的 亮 温度 . 
表 4.2 给 出 了 银河 系 已 观测 到 的 一 些 强 脉 泽 的 典型 参数 [9 
由 表 可 见 , 天 体 物理 脉 泽 在 大 多 数 情况 下 是 饱和 的 . 强 的 天 体 
脉 泽 通 常 是 饱和 的 . 它 的 主要 依据 ,一 是 强 哑 泽 发 射 保持 了 时 间 的 
稳定 性 . 如 果 是 不 饱和 脉 泽 , 它 将 指数 地 响应 在 抽 运 速率 或 其 它 物 
理 条 件 上 的 任何 波动 ， 二 是 不 少 脉 泽 源 表现 出 不 放大 实际 存在 的 
背景 源 的 辐射 . 


+ 脉 泽 区 实际 温度 的 计算 (参看 参考 资料 [4]) :以 OH 脉 泽 源 为 例 。 由 于 其 自然 宽 
度 很 小 ( 约 107 Hz) ,这 与 其 几 个 kHz 的 观测 宽度 相 比 是 可 以 忽略 的 ， 而 源 的 分 子 密 
度 又 可 能 很 低 , 以 致 谱 线 的 碰撞 加 宽 也 可 不 计 ， 这 样 观测 到 的 谱 线 必然 对 应 气体 运动 
速度 的 范围 ,并 约 为 2woCv)/c, 其 中 vw。 为 线 心 频 率 ,oCv) 为 热 速度 标准 偏差 , 它 与 运动 
温度 关系 是 ov) = (Тат), m 为 分 子 质量 ,对 OH 而 言 m = 2.8X10-*kg, 如 线 
Ж jw/mw=10-*, 则 近似 有 Tv-50 К. 它 比 观测 到 的 星际 OH ЖУ 1012 K 的 亮 温 要 小 
得 多 . 
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表 4.2 强 脉 泽 的 典型 参数 











类 型 А(з70) ГЭ FQy) 
OH-tü Ж BK HE (1 612 MHz) 1.3x107" 0. 03 2х10 
H;O-f8 E: Ж (22. 2 GHz) 1.2X10 ° 1 4х 10° 
510-19 E Bi (43. 1 GHz) 3х107* 5 2х10° 
OH- 星 际 脉 泽 (1 665 MHz) 7.2X107" 0. 03 2X10 
Н.О- ЕЖ (22. 2 GHz) 1.9Xx107* 1 4X10* 
CHsOH- 星 际 脉 泽 (12.1 GHz) 7.9X10^* 1 5x10 

љ/д? 
Т» m 6,/6," 
3X m : p (km *в^!/ 
(K) (K) (тав/”) 
Кт • 57!) 
OH- 恒 星 脉 泽 (1 612 MHz) 1X10" 10 10/1 1/30 
H;O-f& ЖЖ (22. 2 GHz) 3x10" 101 10/107 1/20 
SiO-f8 R BTE (43. 1 GHz) 2x10 10" 10/107 1/10 
OH- 星 际 脉 泽 (1 665 MHz) 2х10° 10? 10/1 0.1/5 
H;O- EF EK (22. 2 GHz) 3x10" 10* 1⁄4 1/50 


CH:OH- 星 际 脉 泽 (12. 1 GHz) 5х10° 10" < 2/2 1/5 


2018 0 一 10- 时 的 饱和 亮 温度 - 
b) 指 脉 泽 源 斑 与 脉 泽 区 的 角 尺 度 之 比 . 
c) 指 脉 泽 特征 的 速度 宽度 与 整个 脉 泽 发 射 速 度 范围 之 比 、 
在 饱和 脉 泽 情况 下 , 脉 泽 光子 的 体 发 射 率 由 下 式 计 算 ， 
$.— В JAn 之 已 JAP/(2BJ) = AP/2 =T P 
(4. 3. 30) 
RP Р=Р,+Р,,7 =АР/?Р. H Soc AP 可 见 , 脉 泽 光子 的 体 发 
射 率 正比 于 单位 时 间 、 单 位 体积 中 净 抽 运 的 光子 数 . 或 者 说 每 一 次 
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的 抽 运 事件 将 以 w(==7/2) 的 效率 引起 一 个 脉 泽 光 子 . 因此 我 们 可 
将 饱和 脉 泽 看 成 是 一 个 线性 转换 器 .一 个 完全 饱和 的 脉 泽 是 最 有 
效 的 脉 泽 ， 至 于 7 的 大 小 则 由 抽 运 机 构 决 定 . 

在 不 饱和 脉 泽 情况 下 , 脉 泽 光子 的 体 发 射 率 为 

Ф„= BJAnyz ВЈАР/Г= (AP/2) * (Ј/Ј,) 

H + J < /所 以 不 饱和 脉 泽 的 光子 发 射 率 总 是 小 于 侈 和 脉 泽 的 、 

天 体 脉 泽 的 光子 发 射 率 通常 是 很 高 的 ， 如 SiO 的 恒星 脉 泽 ， 
其 光子 发 射 率 大 约 是 1083 一 1045s-!,OH- 恒 星 脉 泽 约 108s-1 ,OH- 
星际 脉 泽 约 10$~10%s-!,HzO- 星 际 脉 泽 约 105— 10s 7. 银河系 
最 强 的 W 49 中 的 HO 脉 泽 ,其 光子 发 射 率 可 高 达 10"s 7. 

在 饱和 情况 下 ,由 于 每 一 个 净 抽 运 光子 都 转换 成 一 个 脉 泽 光 
子 , 因 此 脉 泽 发 射 的 总 功率 也 很 容易 由 净 抽 运 速 率 求 出 (参看 
4. 3. 30 式 ), 即 

L = h»AP V =h naV (4.3. 31) 

式 中 六 是 脉 泽 体积 ， 以 星际 OH 脉 泽 为 例 , 银 河 系 最 强 的 OH Ж 
泽 功率 大 约 是 2 x< 102 W. 而 河 外 的 OH 超 脉 泽 的 光度 竟 可 高 达 
10”W, 是 太阳 总 光度 的 几 千 倍 . 

至 此 ,所 有 上 述 的 讨论 都 是 在 假设 发 射 与 吸收 具有 相同 轮廓 
下 进行 的 . 实际 上 谱 线 发 射 轮廓 p, 和 谱 线 吸收 轮廓 风 在 高 脉 泽 强 
度 时 并 不 相同 ， 如 果 J> J, 脉 泽 首先 在 线 心 频率 处 降低 上 能 级 
的 布 居 . 此 时 可 以 在 一 个 特定 频率 上 写 统计 平衡 方程 . 假定 在 这 
特定 的 Doppler (多 普 勒 ) 频 移 上 ,上 能 级 的 布 居 nw 一 nyus РВВ 
级 的 布 居 n= m$ :从 某 个 (或 某 些 ) 储 能 态 向 脉 泽 二 能 级 的 向 下 
的 辐射 跃迁 ,也 将 有 一 个 相应 于 储 能 态 Doppler 分 布 的 频率 轮廓 
上 ,从 而 给 出 上 下 能 级 的 抽 运 速率 P. 如 和 Pig ,将 上 述 量 代入 统 
计 平 衡 方程 (4. 3. 9) 和 (4. 3. 10) 式 ,用 和 以 前 同样 的 方法 解 这 些 方 
程 最 后 可 以 得 到 形式 相似 的 结果 ( 详 见 参考 资料 [52]). 如 : 
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1 
т Вато GP] 


当 g. = g, Г. = Г = P 时 ,上 二 式 将 分 别 还 原 为 (4.3.13) 和 
(4. 3. 12) 式 . 


43.3 脉 泽 几 何 学 及 其 观测 特性 ” 脉 泽 源 的 视 尺 度 


同样 种 类 的 脉 泽 在 不 同 的 环境 下 常 显示 出 不 同 的 特性 ， 脉 泽 
源 区 的 运动 学 和 几何 学 对 脉 泽 源 的 观测 特性 有 重要 的 影响 . 如 :我 
们 知道 谱 线 重 登 在 确定 抽 运 效率 时 有 明显 的 作用 ,然而 不 同 的 谱 
线 可 以 引起 重合 ,这 是 由 于 在 不 同 的 区 域 因 大 的 速度 场 梯度 造成 
的 不 同 的 分 子 速度 的 缘故 .例如 在 H 1 /OH 区 的 OH 主线 强度 和 
比率 就 和 晚 型 星 的 情况 有 很 大 差别 ， 它 很 可 能 是 由 于 相差 很 远 的 
不 同 速度 场所 致 ， 类 似 的 情况 存在 在 于 НО 脉 泽 中 . 在 晚 型 星 和 
恒星 形成 区 中 HO 脉 泽 有 同样 的 抽 运 机 制 ,物理 条 件 (温度 、 密 
度 、. 丰 度 比 ) 也 相似 ,但 是 星际 HO 脉 泽 的 强度 要 比 晚 型 星 中 的 强 
得 多 ( 见 表 4. 2) ,这 种 差别 多 半 是 反映 了 相差 很 远 的 不 同 的 几何 
学 ， 在 恒星 形成 区 ,HsO 脉 泽 产 生 于 具有 平板 几何 学 的 激 波 区 , B 
型 星 包 层 中 的 HO 脉 泽 则 处 于 球形 的 膨胀 星 风 中 . 

本 节 主 要 介绍 长 柱 形 的 和 球形 的 脉 泽 以 及 在 这 两 种 模型 下 脉 
泽 强 度 和 视 尺度 的 计算 .图 4. 3 展示 了 几 种 简单 的 脉 泽 几何 学 和 
脉 泽 发 射 的 波束 (以 角 9 来 表征 , 它 反映 了 脉 泽 发 射 的 方向 性 ,). 
图 4. 3(a) 是 一 个 不 饱和 脉 泽 球 , (b) 是 具有 一 个 中 心 不 饱 和 核 的 
人 饱和 脉 泽 球 ,(c) 是 一 个 贺 柱 状 脉 泽 久 . 
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图 4. 3 几 种 简单 的 脉 泽 几何 学 及 其 脉 泽 发 射 波束 

前 面 提 到 , 脉 泽 辐 射 的 “集束 效应 ”是 脉 泽 特性 的 一 个 组 成 部 
分 ,也 是 理解 脉 泽 见 何 学 的 重要 方面 . 脉 泽 辐射 的 高 庶 方 向 性 与 脉 
泽 辐 射 的 强度 随 距离 敏感 变化 有 关 . 在 任何 的 几何 学 下 ,很 难 达 到 
所 有 的 射线 长 度 一 样 ,最 强 的 脉 泽 只 是 发 生 在 源 中 具有 最 长 弦 的 
方向 中, 从 而 造成 脉 泽 源 的 视 大 小 通常 小 于 脉 泽 源 的 物理 大 小 . 

1. MERKE 

设 有 一 个 均匀 抽 运 的 长 的 . 细 管 状 或 纤维 状 的 脉 泽 . О 是 脉 泽 
源 中 任何 一 点 上 脉 泽 发 射 的 波束 立体 角 ， 而 通常 考虑 的 都 是 脉 泽 
源 表面 上 的 辐射 波束 角 , 用 0。 表 示 , 它 是 脉 泽 辐射 的 有 效 立 体 角 . 
脉 泽 源 的 辐射 将 集束 在 立体 角 Du 内 ,而 且 只 有 那些 指向 地 球 的 
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细 管 状 或 纤维 状 脉 泽 才 会 被 观测 到 . 柱 形 脉 泽 的 时 变 可 以 用 这 些 
管状 物 或 纤维 状 物 的 旋转 或 淇 流 运动 来 解释 中 、0, 则 是 观测 者 看 
到 的 脉 泽 源 大 小 ( 视 大 小 )， 在 管状 脉 泽 情况 下 , 当 R< L CO 
时 ,由 于 沿 管 芯 和 管 壁 的 射线 路 径 同 长 ,所 以 其 视 大 小 近似 等 于 源 
的 实际 大 小 , 即 等 于 管 的 横 截面 ,这 样 

0,220 — nR* /D* (4. 3. 32) 
式 中 尺 是 管状 脉 泽 的 横 截 面 半 径 ,D 是 观测 者 到 源 的 距离 ， 在 谱 
线 线 心 处 观测 到 的 流量 F170, ,相应 的 脉 泽 亮 温 度 


Ts=2 1/25 = А F/(2k0,) (4. 3. 33) 

在 R/L<1 情况 下 ,大 多 数 的 发 射 从 管 的 端面 出 射 ,此 时 脉 泽 辐射 
的 波束 角 ( 见 图 4. 3(c)) 

f2—(0,—2(R/LY* (4. 3. 34) 


这 样 在 不 饱和 极限 下 , 当 TusPTS((O) BKHEHLBTSR EOS 
MT. 
Ig e (4. 3. 35) 


而 在 完全 饱和 极限 下 ,有 
了 一 «lL (4. 3. 36) 


圆柱 状 脉 泽 的 总 光度 可 由 下 式 估算 : 
L= IQAAw@ (4.3.37) 
式 中 4 是 圆柱 状 脉 泽 帐 端的 面积 ， 对 于 完全 饱和 脉 泽 , 将 方程 
(4. 3. 12) (4. 3. 19) (4. 3. 36) 和 (4. 3. 32) 代 入 辐射 流量 公式 ,得 
Е = IQ.= hvAP L°/(2AvD2) (4.3.38) 
由 上 式 得 出 一 个 重要 的 结果 , 即 柱 形 饱和 脉 泽 的 观测 流量 不 是 随 
工 ,而 是 随 迅速 增 大 的 .利用 柱 形 脉 泽 模型 ,可 以 通过 加 大 长 度 
来 解释 观测 到 的 强 的 脉 泽 流量 .因此 常常 被 考虑 作为 一 种 抽 运 的 
方案 . 然而 由 于 柱 形 脉 泽 的 长 度 是 无 法 直接 观测 到 的 ,因此 如 何 验 
证 它 是 一 个 问题 . 此 外 , 强 柱 形 脉 泽 发 射 要 求 柱状 物 的 轴线 必须 指 
向 观测 者 ,这 样 一 种 特殊 要 求 或 许 只 能 对 应 一 小 部 分 脉 泽 云 的 情 
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况 . 脉 泽 云 的 准确 形状 不 仅 与 云 的 几何 形状 有 关 , 还 与 云 中 的 速度 
DAAR. 一 个 云 中 的 系统 速度 意味 着 云 的 多 种 多 样 的 运动 成 
分 ,从 而 多 普 勒 移动 到 谱 线 的 不 同 频率 上 . 脉 泽 不 可 能 放大 来 自 不 
同 速度 的 其 它 部 分 的 辐射 . 因此 最 终 在 某 个 速度 上 观测 到 的 脉 泽 
云 形 状 应 该 是 那些 正在 以 同样 速度 运动 的 气体 所 力 起 来 的 形状 . 
这 一 点 读者 可 结合 前 面 3. 4. 2 节 的 分 析 来 理解 . 

2. 球形 脉 泽 

(1) 不 饱和 球形 脉 泽 

在 不 饱和 球形 脉 泽 情 况 下 ,由 于 不 同 的 射线 路 径 长 度 不 同 , 脉 
泽 输 出 强度 也 不 同 . 其 中 过 球 心 传播 的 脉 泽 最 强 , 因 为 过 球 心 的 射 
线 增益 (= 二 xod,d 是 球 直 径 ) 最 大 .为 了 计算 不 饱和 球形 脉 泽 的 波 
东 立 体 角 , 假 设 脉 泽 强 度 下 降 到 最 大 值 的 1/2 时 ,其 射线 与 径 向 的 
夹 角 为 y, 则 射线 的 路 径 长 为 d cosy， 离 中 心 的 投射 距离 x = 
d*/2( 详 见 图 4.4), 显然 , d cosy = (d^— 4z2) " = (а 
а). 在 不 饱和 且 不 考虑 背景 源 的 情况 下 ,射线 过 球 心 时 看 到 的 
脉 泽 强度 为 








到 观测 者 





图 4.4 不 饱和 球形 脉 泽 
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2kT ex 
1mx 一 一 一 exp Cod) (4. 3. 39) 
沿 投射 距离 为 gd /2 的 射线 看 到 的 脉 泽 强度 


ы а 


ine [esos 57] "| 
由 于 大 的 放大 应 uos d' е 因此 





I-— 








?\1/2 2 
1-6) Ha Ee) 
所 以 
а T 
d МЕ 
由 此 导出 不 饱和 球形 脉 泽 的 波束 立体 角 
П=һ==(4` /d )!21/kwd —1 /r (4. 3. 40) 


上 述 结果 说 明 , 对 于 不 饱和 球形 脉 泽 ,其 视 大 小 (d' ) 比 物理 大 小 
( 反 转 区 实际 大 小 dh Vrod 倍 .由 于 球形 脉 泽 增 益 c= <d, ЖК 
泽 增益 大 致 为 10, 则 视 大 小 比 实际 大 小 下 降 了 3. 2 倍 ， 在 不 饱和 
脉 泽 下 ,在 一 个 小 的 视 尺度 上 获得 了 一 个 大 的 光度 ,这 意味 着 脉 泽 
源 有 一 个 高 的 表面 亮度 和 亮 温 度 . аьр 


КЕСЕР 


= р?к, 








(4. 3. 41) 


R 是 球 的 半径 . 

(2) 饱和 球形 脉 泽 

当 脉 泽 源 表面 上 的 辐射 强度 超过 I, 后 , 脉 泽 开始 变 得 饱和 . 
利用 (4. 3. 39)、(4. 3. 40)、(4. 3. 29)、(4. 3. 18) 式 和 关系 式 了 一 
2kTe/ 尼 可 以 导出 下 面 的 关系 : 


em Р. РГ ?АРГ у эм, 
2eRO Р А Р A 





Q5 7&1 Вр) (4. 3. 42) 
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推导 中 已 经 让 R = R, Ts 二 T. R 是 开始 饱和 时 脉 泽 球 达到 的 
半径 ,T. 则 是 开始 饱和 时 的 脉 泽 强度 .〈4. 3. 42) 式 提供 了 球形 脉 
泽 开始 饱和 的 一 个 条 件 中 . 在 大 光学 厚度 情况 下 (有 eI 0 2e R), 
由 (4. 3. 42) 式 可 以 导出 R. 的 一 个 近似 解 : 


к а | 22] (4. 3.43) 


但 如 果 有 一 个 饱和 的 壳 层 围绕 其 内 部 的 不 饱和 核 , 由 于 向 内 的 辐 
射 (inward flowing radiation) 将 会 对 核 的 平均 辐射 强度 产生 影响 ， 
致使 实际 的 R. 要 小 于 上 式 的 计算 "3. 总 之 ,车 脉 泽 的 输入 源 是 内 
部 的 自发 发 射 ,对 于 各 向 同性 脉 泽 , 脉 泽 将 首先 在 球 的 外 层 边缘 达 
到 人 饱和, 中间 是 一 个 不 饱和 的 核 ， 随 着 饱和 程度 的 不 断 增长 ,中间 
的 不 饱和 核 会 变 小 ,但 Litvak 证 明生 ,即使 在 完全 饱和 的 球形 脉 
泽 中 仍 保留 着 一 个 不 饱和 核 . Goldrcich 和 Keely 得 到 其 半径 a 
ж 


Р А 1⁄4 
a-1.3[ 554] R (4. 3. 44) 


在 部 分 饱和 的 球形 脉 泽 中 ,指数 放大 发 生 在 核 里 , 故 最 强 的 射线 是 
通过 该 核 的 射线 . 因此 完全 饱和 的 脉 泽 是 高 度 集束 的 ,相应 的 波束 
角 


ла? 
A~ R (4.3.45) 
观测 者 见 到 的 脉 泽 云 的 核 所 张 立 体 角 
Q.== zat / D° (4.3.46) 


注意 到 球形 脉 泽 的 О. = 47, F—L/(GnD'A) , 则 一 个 完全 饱和 的 
球形 脉 泽 , 其 观测 到 的 流量 密度 可 用 下 式 计算 ( 工 由 (4. 3. 31) 式 


表 出 ): 


3 
ењ арк. (4. 3. 47) 


结合 方程 (4. 3.13). (4. 3.14). (4. 8. 44), (4. 3. 46) fll (4. 3. 47) 可 
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将 上 式 与 观测 量 联系 起 来 , 即 
D^, Feet A naQ) (4. 3. 48) 


比较 (4. 3. 38) (4. 3. 47) 式 发 现 ,管状 脉 泽 和 球形 脉 泽 与 脉 泽 源 
BER HE L 3X R 有 一 样 的 三 次 方 关系 . 但 管状 脉 泽 是 高 度 各 向 异性 
WRR (OS ~ R'/LKYD. 这 样 , 它 的 总 光度 将 比 球形 脉 泽 的 小 
(Qn/47) 的 因子 .这 种 各 向 异形 可 以 缓和 对 一 个 特殊 脉 泽 云 的 抽 
运 要 求 . Elitzur 曾 提出 用 非常 长 柱 形 的 脉 泽 模 型 来 解决 抽 运 的 困 
难 ， 然 而 ,如 果 一 个 源 是 由 大 量 随 机 取向 的 脉 泽 组 成 ,那么 仅仅 一 
小 部 分 CO。/4x) 可 以 被 观测 到 ， 对 于 一 个 纤维 状 脉 泽 的 集合 和 球 
形 脉 泽 , 其 整个 光度 的 要 求 是 一 样 的 . 目前 还 很 难 决定 哪 一 种 脉 泽 
模型 更 适 于 天 体 的 情况 . 


4.3.4 脉 泽 辐射 的 谱 线 宽度 
通常 分 子 谱 线 的 轮廓 函数 为 高 斯 轮廓 ( 详 见 第 三 章 ), 即 


Во) cc epf- >) ] (4. 3. 49) 
w 是 线 心 频率 ,Av 是 局 部 谱 线 宽度 ,Av 和 速度 频谱 满足 关系 
Дидо, Av= (Avot Av)? (43.50) 
RP Avo ZU ER AE 8, Дор (2ET [m , Avr 为 满 动 速 
度 . 前 面 已 证 明 , 在 不 饱和 脉 泽 时 ,有 
I,= Lexp(x,z), к,=кф(›) 
ERDO), $09) —1 , c. WEE v = I, /2, W 
I, /b= 2 = expí(xoz[ ($64) —262]) = exp[r(1 — #0) ] 
$6) = 1—т7112 ` 
In$G) G—15,)*/ A= In [ 1 ~r~ In 2] 


车 1, f COD il 2 ， 则 不 他 和 脉 泽 线 宽 为 
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Av=v— nA Vln2/ vV т (4.3.51) 


Am Min2 二 Avw 为 谱 线 的 热 宽 ( 半 极 大 半 宽 度 )， 类 似 对 脉 泽 视 大 
小 的 讨论 ,如果 脉 泽 增益 z 为 10, 则 相应 的 不 饱和 脉 泽 的 谱 线 宽 
度 要 比 热 宽 度 罕 3. 2 倍 . 然而 当 脉 泽 饱和 后 , 脉 泽 的 指数 放大 变 成 
线性 放大 : 
I,—I.kz-—lI.kozó(v) 

所 以 谱 线 轮廓 恢复 到 热 动 平衡 下 的 多 普 勒 轮廓 ， 饱 和 脉 泽 和 不 饱 
和 脉 泽 线 宽 的 不 同 特点 可 以 定性 解释 如 下 :由 于 谱 的 线 心 处 首先 
达到 饱和 ,由 指数 放大 转 为 线性 放大 ， 而 线 翼 强 度 小 , 仍 是 指数 放 
大 ,这 样 就 造成 线 心 饱和 时 谱 线 变 宽 ， 或 者 说 在 饱和 时 ,用 线性 放 
大 关系 代替 了 指数 放大 关系 .这 样 在 所 有 频率 上 均 以 同样 的 因子 
Fit $(w) 分 布 放大 , 谱 线 轮廓 恢复 到 热 的 多 普 勒 轮廓 . 

以 上 是 标准 理论 结果 . 然而 ,在 实际 的 观测 中 ,饱和 的 OH 和 
H,O 脉 泽 常 常 仍 具 有 罕 的 线 宽 ， 特别 是 在 星际 OH 脉 泽 ( 如 
W3OH) 情 况 下 单个 谱 线 宽度 只 有 0.1 km- 5 ,等 效 温度 仅 
5 Kr 中 ,因此 很 有 必要 发 展 一 种 理论 来 解释 这 种 强 饱和 脉 泽 中 的 


ЖЩ. Goldreich 和 Kwan 4 

(1974 年 ) 提 出 ,如 果 脉 泽 能 

级 和 其 它 能 级 间 存 在 交叉 

弛 豫 的 话 , 有 可 能 解决 这 一 

Boxen. 红外 俘获 | 3 ni) 


Goldreich 和 Kwan 的 2 nir) 
方案 可 以 阻止 脉 泽 饱 和 时 
谱 线 的 加 宽 . 如 图 4.5 所 
示 , 设 2,3 为 脉 泽 能 级 ,1,4 
为 联系 红外 跃迁 的 能 级 .zz 图 4.5 脉 泽 能 级 和 其 它 能 级 间 存 在 交叉 
(wv) 和 nsCv) 分 别 表 示 2,3 ”网 球 时 的 示意 图 
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能 级 上 布 居 数 随 速度 ,也 就 是 随 频 率 的 分 布 . 由 于 饱和 时 线 心 处 下 
跳 强度 降低 ,因此 n Co) 418 2E. 此 时 若 在 1,4 能 级 间 的 红外 辐 
射 俘 获 能 将 n O RR E K AE EEE nCv) 布 居 的 线 心 处 , 则 可 
保持 窑 谱 线 的 轮廓 不 变 . 在 物理 上 这 种 1-4 间 的 跃迁 影响 到 2-3 
间 的 跃迁 叫做 交叉 弛 殉 . 如果 交叉 弛 列 速 率 y 超过 受 激发 射 速率 
R, 这 种 谱 线 俘获 将 是 重要 的 . 已 知 y==kT'A,/hv,, RP A 和 ww 是 
抽 运 跃迁 的 爱 因 斯 坦 系数 和 频率 .和 OH 脉 泽 不 同 ,对 于 H,O Ж 
Æ, y~] s "和 Rs100s ,所 以 看 来 这 种 机 制 是 不 重要 的 ， 

除了 多 普 勒 致 宽 外 , 脉 泽 线 宽 还 受 许多 其 它 因素 影响 .Stark 
效应 引起 的 致 宽 对 于 Ts<107K 情况 是 小 的 . 因此 还 没有 关于 它 
的 证 据 ， 磁场 则 通过 Alfven 满 动 和 Zeeman 效应 对 谱 线 致 宽 ， 我 
们 在 偏振 一 节 中 进行 讨论 . 


4.3.5 脉 泽 辐射 的 偏振 性 质 


和 实验 室 脉 泽 中 的 情况 一 样 ,许多 来 自 天 体 的 脉 泽 显示 出 强 
的 偏振 特性 ， 有 的 脉 泽 辐射 的 偏振 度 甚至 高 达 10096. 特别 是 与 
HI 区 成 协 的 OH 脉 泽 具 有 强 的 圆 偏振 和 线 偏振 ,更 常见 的 则 是 
圆 偏振 . КУК. IJ =3/2 的 OH 基态 外 ,OH 分 子 的 一 些 高 激 
发 态 脉 泽 的 偏振 辐射 也 观测 到 了 ，OH 脉 泽 的 偏振 特性 主要 是 通 
过 谱 线 的 Zeeman 分 裂 而 证 认 的 . 图 4.6 展示 的 就 是 指向 W3 
(OH) 致 密 晶 1 区 时 ,各 种 不 同 路 迁 的 OH КЕШ. 图 中 实 线 表示 
的 OH 脉 泽 的 右 旋 圆 偏振 谱 ,虚线 是 左旋 圆 偏振 谱 5555， 由 观测 到 
的 OH 脉 泽 谱 的 Zeeman 分 裂 估计 出 W3(OH) 中 的 磁场 约 5 Х 
107 T. 

除 个 别 例子 (如 长 周期 变星 W Hya, U Ori 以 及 一 些 超 巨星 ) 
外 ,恒星 OH 脉 泽 是 非 偏振 的 ， 这 是 因为 在 离开 中 心 星 约 105 一 
10" cm 的 OH 壳 层 中 磁场 太 弱 的 缘故 ， 对 于 非 顺 磁 分 子 , 诸 如 ， 
H;O,SiO 和 CHsOH 等 的 脉 泽 谱 线 ,由 于 它们 的 Zeeman 分 裂 太 
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Ж) т/(Кт-5`') 
图 4.6 мзон) H E Кта OH 脉 泽 谱 ， 图 中 实 线 


表示 OH 脉 泽 的 右 旋 加 偏振 谱 , 谨 线 是 左旋 加 偏振 谱 [55] 
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小 ,没有 可 探测 的 圆 偏振 . 观测 表明 ,大 约 25% 的 与 HI 区 成 协 的 
HO 脉 泽 源 显示 线 偏振 的 特征 59. 在 晚期 演化 星 附近 的 拱 星 包 层 
中 观测 到 的 SiO 脉 泽 大 多 数 是 线 偏 振 的 "最 典型 的 例子 是 将 
SiO 脉 泽 的 空间 成 图 (VLBI) 与 偏振 ( 单 天 线 ) 的 观测 结合 起 来 ,从 
而 得 到 了 晚 型 星 R Cas 的 SiO 脉 泽 线 偏振 强度 ,方向 以 及 速度 的 
空间 分 布 ,这 一 类 观测 可 以 提供 晚 型 星 表面 膨胀 大 气 运动 和 磁 
场 的 详细 信息 . 

在 上 述 各 种 脉 泽 偏 振 的 观测 基础 上 ,30 多 年 来 发 展 了 一 系列 
有 关 的 机 制 、 偏 振 辐 射 理 论 和 数值 计算 (ss“'4~“5]. 星际 和 恒星 脉 
泽 偏 振 的 观测 与 理论 研究 可 以 丰富 我 们 对 星际 和 晚期 演化 星 附近 
磁场 的 知识 ， 对 探讨 磁场 在 恒星 形成 和 演化 过 程 中 的 作用 有 重要 
HEX. 

1. Zeeman 4) 

由 于 谱 线 的 Zeeman 分 裂 是 脉 泽 偏振 的 最 可 能 的 解释 ,我 们 
这 里 先 简单 回顾 一 下 谱 线 致 宽 的 Zeeman 效应 : 能 级 的 Zeeman 分 
ЖЕНЕШЕ 与 外 磁场 BB 的 相互 作用 В 引起 的 . 最 后 得 各 
磁 亚 能 级 对 原 能 级 的 偏离 为 9 


Am 一 hb 一 一 Ag 了 LTCTD 二 ECPT 1) 一 了 (7 十 


MB _ 要 
D]- р, py 1 +Е‹Е+1) IGc1] (4.3.52) 


Ж, 为 核 三 子 ,p ВКТ, по 1/1836,g, 7g, ^1. ЖЩ 
子 数 的 意义 见 第 三 章 . 能 级 分 裂 根 数 为 2F 十 1， 对 于 IIs 态 ,AW 
中 的 第 一 项 可 忽略 ( 因 р. Сло). 但 对 于 :Huvs 态 ,由 于 自 旋 磁 矩 和 电 
子 磁 矩 轨 道 分 量 的 方向 相反 ,因而 大 部 分 抵消 了 ,使 核 自 旋 分 量变 
成 主要 贡献 ， 结果 ,其 分 裂 约 为 如 ys 态 的 10548. 

Zeeman 分 裂 的 量 级 正比 于 磁场 ,各 磁 亚 能 级 由 量子 数 Mr Ж 
区 分 . 当 AM, — +1 时 是 所 谓 的 co 跃迁 ,并 引起 零 场 (8 二 0) 时 频率 
两 旁 的 谱 线 . AM, —0 时 则 是 所 谓 的 跃迁, 谱 线 频 率 与 零 场 时 的 
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一 样 . 在 平行 磁场 观测 时 可 以 见 到 左旋 和 右 旋 圆 偏振 的 o 分 量 ,但 
通常 见 不 到 r 分 量 ， 当 垂直 磁场 观测 时 ,r 分 量 是 线 偏振 的 (平行 
磁场 ),c 分 量 也 是 线 偏振 的 . 谱 线 中 Zeeman 对 的 确认 需要 干涉 仪 
观测 的 配合 ,严格 讲 只 有 完全 来 自 同一 区 域 的 脉 泽 对 才 可 成 立 . 例 
如 :在 W3(OH) 的 OH-6 035 MHz 的 脉 泽 中 可 看 到 12 对 的 
Zeeman 分 裂 , 其 右 旋 圆 偏振 和 左旋 圆 偏振 的 空间 分 离 小 于 3 X 
10° cm, 得 到 的 平均 Zeeman Xt [8] EE 28 0. 13”. 扣除 系统 差 ,得 平均 
间距 为 0. 08"( 通 常 OH 子 源 的 最 小 分 离 是 0. 1”) ,所 以 是 可 行 的 . 
用 这 种 方法 得 到 该 区 域 的 磁感应 强度 B 约 5x 1077 TU 

2. 脉 泽 偏振 的 基本 理论 

关于 天 体 脉 泽 辐射 的 偏振 理论 ,最 早 的 也 是 最 系统 的 工作 是 
由 Goldreich 等 人 完成 的 "外 ， 虽 然 这 一 理论 在 某 些 地 方 尚 不 能 
完全 解释 观测 到 的 事实 ,但 它 仍 不 失 其 重要 地 位 ,是 我 们 理解 观测 
到 的 脉 泽 偏振 特征 的 一 个 起 点 ， 本 节 着 重 介绍 由 Goldreich 等 人 
的 偏振 理论 所 导出 的 主要 结论 . 

Goldreich ,Keeley #1 Kwan 等 人 发 展 了 包括 亚 能 级 间 弛 珍 作 
用 在 内 的 偏振 理论 . 他 们 视 脉 泽 云 为 等 离子 体 ,并 在 存在 磁场 的 情 
况 下 ,从 分 子 密度 矩阵 的 运动 方程 出 发 ,导出 了 支配 天 体 脉 泽 偏振 
辐射 的 转移 方程 . 他 们 的 研究 表明 ,磁场 和 等 离子 体 对 脉 泽 的 偏振 
性 质 有 很 大 的 影响 ， 而 偏振 的 特征 则 取决 于 以 下 几 个 参数 间 的 相 
对 大 小 . 它们 是 :(1)? 脉 泽 能 级 的 训 变 速率 Г, (2) 受 激发 射 速率 R; 
(3)Zeeman 分 裂 gQ(g: 朗 德 因子 ,0: 拉 摩尔 频率 ); (4) 脉 泽 发 射 
ZR до. 

对 于 不 饱和 脉 泽 (R<P) ,Goldreich З A ШЕВ, Е gQ7 Ac, 
即 相 反 两 个 方向 的 偏振 辐射 不 重 琶 ,否则 脉 泽 辐射 是 不 偏振 的 . 而 
XT RR Iki CRI D) ,除非 A> (RI)! ,否则 脉 泽 也 是 不 偏振 
的 . 354.3 SS T Wr 方向 传播 的 脉 泽 辐射 的 偏振 特性 与 各 种 参 
数 间 的 更 细致 的 关系 (9 是 视线 方向 与 磁场 的 夹 角 ,Q、I 为 脉 泽 辐 
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射 的 Stokes 参量 ). 
Жаз 在 多 种 的 g0 范围 内 , 沿 0 方向 传播 的 
脉 泽 辐射 的 偏振 特性 
不 饱和 脉 泽 (R<T) WAERT) 
1. 如 果 зіп:0<2/3 
o 5 Bt xc Bo hh tir 
Q^ 
Ену 2. 如 果 sin2g>213 WA Zeeman В 
x 分 量 占 支 配 地 位 
如 果 sin'9>1/3 
Q _ 3sin’9—2 
I 3sin?ð 
Aog R 
f хак 如 果 sin'61/3 
9; 
к>в0>Гг Q 1 
(gñsin0):2- RP 1 3 
(güsin£) - RD 无 偏振 无 偏振 


当 一 个 脉 泽 能 级 和 其 它 转动 能 级 间 存 在 红外 谱 线 的 俘获 时 ， 
它们 将 在 脉 泽 能 级 的 简 并 子 能 级 间 产 生 布 居 数 的 迅速 弛 耶 . 这 种 
交 又 弛 瑰 , 特 别 是 当 弛 列 速 率 7>>R( 受 激发 射 速率 ) 时 ,会 对 脉 泽 
辐射 的 偏振 特性 发 生 重要 的 影响 .快速 的 交叉 驰 列 将 不 利于 观测 
到 脉 泽 偏振 ， 表 4. 4 总 结 了 在 YR 时 脉 泽 辐射 的 偏振 特性 . 

表 4.4 在 7>R 时 脉 泽 辐射 的 偏振 特性 








不 饱和 脉 泽 R—D 饱和 脉 泽 RAD 
1. 如 果 ѕіп?0<2/3 1. 如 果 sin2g< 2/3 
OSA o 分 量 占 支 配 地 位 0 分 量 占 支配 地 位 
2. 如 果 sin'07 2/3 2. 如 果 sin'072/3 
x 分 量 占 支配 地 位 x 分 量 占 支配 地 位 
Aw g(- R 无 偏振 无 偏振 
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续 表 
不 饱和 脉 泽 RED 饱和 脉 泽 RD 
К>ЕП>Г 
(güsin0)!:>2 RT ха 
(gñüsin0)! < RT 无 偏振 无 偏振 


由 等 离子 体 引 起 的 法 拉 第 旋转 对 脉 泽 发 射 的 偏振 也 有 影响 ， 
当 存 在 法 拉 第 旋转 时 ,如 果 单位 增益 长 度 上 的 法 拉 第 旋转 是 大 的 ， 
则 Zeeman 图 的 x 分 基 是 无 偏振 的 ,但 o Y Ht J: 100% 圆 偏振 的 . 
其 中 ,对 于 饱和 脉 泽 , 只 有 在 整个 饱和 放大 区 法 拉 第 旋转 是 大 的 时 
候 , 才 会 影响 到 脉 泽 的 偏振 ， 至 于 o 分 量 和 分 量 的 强度 比 , 则 和 
上 面 两 表 一 样 ,取决 于 传 波 方向 与 磁场 间 的 夹 角 0. 表 4.5 给 出 了 





法 拉 第 效应 大 时 的 脉 泽 偏振 特性 . 
表 4.5 在 7>R 和 存在 大 法 拉 第 旋转 时 的 脉 泽 偏振 特性 
不 饱和 脉 泽 饱和 脉 泽 
Е<Г Е>Г 
1. 如 果 sin?0 过 8/9 1. 如 果 sint9<8/9 
04 0 分 量 占 支配 地 位 0 分量 占 支配 地 位 
2. 如 果 sin'0 8/9 2. 如 果 sin*0>8/9 
x 分 量 占 支配 地 位 xA R x BO T 
Ag R 无 偏振 无 偏振 


观测 到 的 H:O 脉 泽 则 较 少 偏振 ,而 且 只 是 线 偏振 . 根据 表 4. 3 
—4. 5 的 结果 很 容易 理解 它们 . 由 于 微波 Н.О 跃迁 的 较 高 态 和 较 
EEH z 值 只 大 约 为 8xX10 一 因此 它 的 Zeeman 分 裂 远 小 于 H:O 
脉 泽 的 谱 线 宽度 .如 果 要 产生 一 个 与 H:O 的 典型 线 宽 ( 约 50 
kHz) 相 等 的 Zeeman 分 裂 ,所 要 求 的 磁感应 强度 高 达 5 1077 T. 
这 是 无 法 满足 的 .然而 在 一 定 的 条 件 (R<s2<Aw) 下 稳定 的 线 偏 
振 仍 可 以 发 生 . 但 线 偏 振 的 增长 将 受到 抑制 ,除非 受 激发 射 速率 尺 
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超过 交叉 - 弛 殉 速 率 7. 由 于 在 H:O 脉 泽 情 况 下 ,7Y HD 57,0 
常 是 可 忽略 的 . 对 SiO 脉 泽 有 类 似 的 情况 . 但 也 有 例外 ,目前 在 个 
别 恒星 形成 区 已 经 探测 到 22 GHz 的 Н.О Bk A 38 ñ El 18 
振 [e's]， 部 分 圆 偏振 也 在 晚 型 星 周围 的 SIO 脉 泽 中 观测 到 了 9， 
并 且 比 22 GHz 的 H:O 脉 泽 强 得 多 (其 偏振 度 大 约 是 526 1026 
比 0.1%). 

前 面 提 到 过 ,OH 脉 泽 的 g 因子 都 在 1 的 量 级 ,但 n J= 
1/2,F=1—0 态 除外 ,它们 的 z 值 要 小 得 多 ,因此 在 这 个 跃迁 中 没 
有 圆 偏振 观测 到 ， 同 时 又 由 于 OH 脉 泽 的 受 激发 射 速率 小 于 交叉 
- 弛 瑰 速 率 ,因此 在 这 种 情况 下 ,如 果 g0 二 Aw, 则 没有 偏振 可 测 
到 ， 在 许多 与 HII 区 成 协 的 OH 脉 泽 源 中 ,100% 圆 偏振 的 存在 支 
持 了 g0>Aw,7>>R 和 大 的 法 拉 第 旋转 是 最 频繁 出 现 的 情况 ， 事 
实 上 ,OH 脉 泽 的 Zeeman 分 裂 g0 在 大 约 1077 T 的 磁感应 强度 
下 ,就 可 超过 其 线 宽 几 个 kHz. 

Goldreich 等 人 的 偏振 理论 (简称 GKK) 对 揭示 脉 泽 源 的 偏振 
性 质 及 其 与 源 物理 条 件 的 关系 有 重要 意义 ,但 该 理论 仍 有 一 定 的 
局 限 性 .首先 该 理论 是 对 J=1 一 0 的 脉 择 系统 提出 的 .1984 年 
Western 和 Watson 将 СКК 的 方法 扩大 到 了 7=2—1 ЖӘ, 
1991 年 Elitzur 又 将 其 推广 到 适 于 任意 角 动 量 J, 和 J 的 情况 (这 
里 ,J。 和 分 别 是 上 能 态 和 下 能 态 的 转动 量子 数 )""， 此 外 ,在 
GKK 理论 中 , 几 个 量 ,如 gR, rR 等 必须 满足 一 定 的 不 等 式 , 这 
FÉ GKK 的 解 就 不 能 描述 不 满足 这 些 强 不 等 式 的 偏振 ， 正 像 
Nedoluha 和 Watson 所 认为 的 , 它 是 一 个 限制 的 或 渐 近 性 的 辐射 
转移 解 [5]， 类 似 GKK 理论 中 的 一 些 方程 已 在 一 系列 的 研究 中 被 
数值 积分 [se9]. 此 外 ,有 一 些 观测 事实 是 Goldreich 等 人 的 偏振 理 
论 无 法 解释 的 .如 在 有 较 强 的 圆 偏振 的 源 中 ,缺乏 完整 的 Zeeman 
图 ,常常 只 有 一 种 类 型 的 圆 偏 振 被 观测 到 . 因此 需要 有 补充 的 机 制 
来 解释 两 种 圆 偏振 状态 间 的 竞争 ， 一 种 可 能 的 解释 是 由 于 源 中 存 
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在 磁场 和 速度 的 梯度 ， 如 果 沿 视线 方向 多 普 勒 的 位 移 和 磁场 的 位 
移 对 一 种 偏振 模式 恰好 匹配 ,那么 有 可 能 构成 一 个 只 放大 一 种 偏 
振 分 量 的 滤波 器 . 这 种 只 产生 单个 圆 偏振 特 征 的 机 制 已 由 Cook 
(1966 4E) f] Deguchi 及 Watson(1986 £E)U9238 H. 前 者 要 求 磁 
感应 强度 随 云 的 大 尺度 速度 场 相关 地 变化 ;后 者 则 依赖 于 分 离 几 
个 热 谱 线 宽度 的 Zeeman 三 重 线 的 重 琶 , 这 种 谱 线 重 亚 在 大 多 数 
传播 方向 上 (与 磁场 垂直 的 方向 除外 ) 可 以 产生 超过 90% 的 圆 偏 
振 . Nedoluha 和 Watson(1988 年 )59 还 进一步 详细 地 研究 了 这 一 
机 制 ， 在 他 们 的 计算 中 ,假设 抽 运 是 各 向 同性 的 ,并 且 忽 略 了 起 因 
于 电子 的 法 拉 第 旋转 ，Deguchi 及 Watson(1993 4p) 138 yp Wr 
了 这 两 种 效应 ( 抽 运 和 法 拉 第 旋转 ) 对 最 后 输出 的 偏振 的 影响 ， 对 
T 88 Zeeman 分 裂 的 SiO 和 H:O 脉 泽 (g0<Aw),Nedoluha 和 
Watson(1993 年 ) 评 述 了 它们 的 线 偏振 和 图 偏振 特性 ， 指 出 当 g0 
宇 T( 分 子 态 的 衰变 速率 ) 时 ,偏振 (以 线 偏振 为 主 ) 将 可 产生 . 新 的 
圆 偏振 模型 ( 即 所 谓 强度 依赖 的 ,或 “模拟 的 ”Zeeman 效应 模型 ) 的 
结果 表明 ,由 拱 星 SiO 脉 泽 的 圆 偏振 推出 的 磁感应 强度 只 是 以 前 
估计 的 1/100 甚至 更 小 1. 


$4.4 天 体 脉 泽 抽 运 理论 


4.4.1 脉 泽 抽 运 的 一 般 考虑 


长 期 以 来 天 体 脉 泽 的 抽 运 机 制 一 直 是 脉 泽 研 究 领域 中 最 富有 
挑战 性 的 问题 . 随 着 脉 泽 观测 的 深入 ,新 的 脉 泽 谱 线 以 及 河内 和 河 
外 超 强 脉 泽 的 不 断 发 现 , 越 来 越 多 的 各 类 脉 泽 的 抽 运 问题 担 了 出 
Ж. 其 中 特别 是 强 的 星际 OH „Н.О 和 CHsOH 脉 泽 以 及 河 外 超 、 甚 
至 巨 脉 泽 的 抽 运 都 是 远 未 圆满 解决 的 问题 ， 由 于 许多 有 关 脉 泽 源 
物理 条 件 的 信息 都 来 自 于 脉 泽 抽 运 机 制 的 研究 ,因此 天 体 脉 泽 抽 
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运 机制 一 直 是 天 文学 家 极 感 兴趣 的 课题 . 

通常 情况 下 系统 粒子 总 是 趋 于 布 居 基态 ,要 产生 脉 泽 就 要 有 
一 种 机 制 将 粒子 激发 到 较 高 的 能 态 , 以 造成 能 级 布 居 的 反 转 . 已 知 
任何 一 对 脉 泽 能 级 总 是 与 伴随 它 的 一 大 批 其 它 的 能 级 通过 辐射 或 
碰撞 相 联 系 ,因此 ;正如 § 4.2 节 讨 论 过 的 ,一 个 抽 运 循环 的 建立 
将 涉及 大 量 分 子 能 级 的 跃迁 和 物理 环境 的 建立 ， 所谓 脉 洋 抽 运 机 
制 就 是 要 找到 使 上 、 下 能 级 粒子 布 居 数 反 转 的 机 构 和 所 要 求 的 极 
端 非 热 动 平 衡 的 条 件 ， 由 于 上 、 下 能 级 粒子 数 差 ( 见 $4.3 节 ) 为 


=FR rop Ân (4.3. 8) 


在 不 饱和 时 
пата (P.— Po /r- 5E (4.3.13) 


因此 造成 上 、 下 能 级 粒子 数 反 转 的 方法 无 非 两 种 : 

AHE P.>Pı 

提高 上 能 级 的 抽 运 速率 的 方法 主要 有 辐射 抽 运 和 碰撞 抽 运 两 
种 ， 究 竟 哪 一 种 方法 占 支 配 地 位 取决 于 抽 运 能 量 的 主要 来 源 是 辐 
射 还 是 碰撞 ， 其 它 的 方法 还 有 化 学 反应 和 辐射 转移 效应 ， 如 有 人 
发 现 由 HO 分 子 离 解 产生 的 OH 分 子 ,将 优先 布 居 OH 的 4 双重 
能 级 的 上 能 级 ， 此 结果 可 能 成 为 OH 脉 泽 的 激发 机 制 之 一 ， 这 是 
与 化 学 反应 有 关 一 种 抽 运 机 制 "3， 而 在 跃迁 过 程 中 引入 逃逸 概 
率 则 正 是 考虑 辐射 转移 效应 的 结果 . 

(2) 使 >>T。 

无 论 是 上 能 级 还 是 下 能 级 , 脉 泽 能 级 的 衰变 主要 是 通过 向 下 
的 自发 跃迁 或 碰撞 跃迁 进行 的 . 

通常 的 方法 首先 将 系统 激发 到 较 高 能 级 上 ,然后 由 于 自发 衰 
变 级 联 地 向 下 跃迁 达到 一 些 较 低 的 能 级 ,从 而 造成 某 一 对 或 某 几 
对 能 级 间 粒 子 数 的 反 转 . 
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实际 的 脉 泽 布 居 数 的 反 转 可 以 通过 解 多 能 级 的 统计 平衡 方 
程 ,在 同时 考虑 辐射 和 碰撞 抽 运 时 求 得 . 如 果 认 为 在 所 考虑 的 问题 
中 辐射 抽 运 为 主 , 可 在 统计 平衡 方程 中 略 去 碰 擅 项 . 在 实际 问题 中 
决定 娜 些 能 级 应 包括 到 抽 运 框架 里 是 有 一 定 困 难 的 .原则 上 应 该 
包括 足够 多 的 能 级 直到 多 加 的 能 级 不 再 与 脉 泽 发 射 有 关 ， 至 少 那 
些 能 量 在 基态 以 上 约 ЕТ 的 能 级 应 包含 在 内 ,然而 有 时 它 会 显得 
不 足 , 有 时 又 不 必要 这 么 多 .总 之 这 里 有 一 定 的 不 确定 性 62. 

由 第 三 章 的 讨论 可 知 ,逃逸 概率 的 引入 使 联 立 求解 辐射 转移 
和 统计 平衡 方程 的 问题 晓 化 为 解 一 个 方程 , 即 统计 平衡 方程 (或 定 
态 下 的 速率 方程 )， 存 在 碰撞 和 外 部 辐射 时 ,对 于 г 能 级 的 速率 方 
程 的 完整 形式 如 下 ( 设 i 为 脉 泽 的 上 能 级 ,7 为 脉 泽 下 能 级 , 当 ; 作 
а 它 表示 除了 i 能 级 外 的 其 它 能 级 ): 


УАВ њи IO) 98218 
Cini —njexpC—Aw;/ET) ]) + 

> E LAsBs +W TOD (yd 
Cj[n;—nexpC—Ahv;/kT) ]) (4.4.1) 


IGI, Qi) C! /2hs = [exp Gw;/kT.) 1] 
RP W 是 由 (3. 3. 25) 式 表示 的 辐射 场 稀释 因子 ,通常 W =а0/ 
4x,d0 是 在 脉 泽 源 处 看 到 的 外 部 辐射 源 的 立体 角 ;7 是 用 普 朗 克 
函数 描述 的 外 部 辐射 场 强度 ;T, 是 等 效 黑体 温度 . 同 理 可 以 有 能 


L 
Jj 的 速率 方程 ,并 有 之 guo N. 是 分 子 的 总 数 密度 ， 统 计 平 衡 
时 ,dmi/d=0,dmi/d: 一 0， 单位 体积 的 抽 运 速率 P MERER Г, 
也 可 以 直接 由 进入 和 离开 :能 级 和 物理 过 程 决定 , 即 


P= млг, HW ]0,)+C,]+ po '(&]a АВЖ 1G), | 


(4.4.2) 
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r=% [AB +W Toy) но) > [| а) AsB,W Too+cy] 

(4.4.3) 
同 理 也 可 对 脉 泽 下 能 级 写 出 它 的 已 和 了， 有 了 脉 泽 上 、 下 能 级 的 
抽 运 速率 ,利用 (4. 3. 30) 式 可 求 出 脉 泽 光 子 的 体 发 射 率 . 由 上 两 式 
看 ,无 论 是 抽 运 速率 还 是 衰变 速率 均 与 脉 泽 能 级 的 布 居 数 不 直接 
有 关 . 然而 一 旦 连接 脉 泽 能 级 和 其 它 能 级 的 跃迁 变 得 光学 厚 时 , 相 
应 的 逃逸 概率 B; 将 与 脉 泽 能 级 本 身 的 布 居 n; 有 关 . 在 速率 方程 中 
包括 进 脉 泽 的 相互 作用 后 ,由 于 方程 的 高 度 非 线性 将 使 数值 计算 
变 得 复杂 (参看 第 三 章 )， 还 有 , 脉 泽 的 速率 方程 (4. 4. 1) 在 形式 上 
与 热 的 、 非 脉 泽 的 方程 -- 样 .但 脉 泽 放大 时 ,光学 厚度 变 为 负 值 , 逃 
RAEN т 的 关系 也 变 得 与 非 脉 泽 时 很 不 一 样 ， 对 于 脉 泽 , 当 |rl 
很 小 时 (对 应 弱 源 ),8<1， 但 当 |r| 很 大 时 (对 应 强 源 ) ,Bece' 将 随 
r 指数 地 增长 ， 此 外 ,由 于 脉 泽 的 高 度 集束 性 ,我 们 在 计算 脉 泽 逃 
逸 概率 时 必须 考虑 辐射 的 波束 立体 角 f2,， 如 对 于 不 饱和 脉 泽 有 p 


Фр ш 是 最 大 路 径 方向 的 方向 余弦 )， 在 计算 脉 泽 


发 射 的 亮 温度 时 ,也 要 知道 源 的 波束 角 ， 然 而 О, 的 确定 无 论 在 观 
测 上 还 是 理论 上 都 还 有 一 定 的 难度 . 

最 后 要 提 到 的 是 ,对 于 一 个 特定 脉 泽 的 任何 抽 运 框架 必须 满 
足以 下 两 个 基本 要 求 "9:(1) 提 出 的 抽 运 方案 必须 能 产生 导致 肪 
泽 跃 迁 的 布 居 反 转 ， 究 竟 是 哪 一 种 抽 运 取决 于 使 脉 泽 分 子 从 基态 
激发 至 高 激发 态 的 外 部 过 程 的 性 质 ， 如 果 是 碰撞 激发 则 是 磁 挤 抽 
运 ,但 不 排斥 分 子 可 以 通过 级 联 的 辐射 衰变 去 布 居 脉 泽 的 上 能 级 ; 
反之 如 果 是 辐射 激发 则 为 辐射 抽 运 . (2) 提 出 的 抽 运 方案 必须 能 够 
产生 观测 的 脉 泽 光度 .如 果 在 一 个 饱和 源 中 脉 泽 的 光子 光度 是 
Ss S77) ,单位 时 间 总 抽 运 事件 数 是 9,050), „=т=. 因为 
7 二 1, 这 就 要 求 对 于 任何 潜在 的 抽 运 ,单位 时 间 抽 运 事 件 的 数目 必 
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须 超过 单位 时 间 发 射 的 脉 泽 光 子 数 ， 关 于 这 方面 的 详细 讨论 和 定 
量 计算 见 § 4.4.4 5. 


4.4.2 辐射 抽 运 


如 前 所 述 , 当 脉 泽 分 子 基 态 的 激发 是 由 外 部 源 的 辐射 所 支配 
则 称 为 辐射 抽 运 . 该 外 部 源 可 以 是 脉 泽 区 附近 或 中 心 的 年 轻 星 、 电 
离 氮 (HII) 区 或 者 晚 型 的 红 巨 星 , 也 可 以 是 与 脉 泽 气体 共存 一 处 的 
尘埃 粒子 . 处 理 辐射 抽 运 的 最 简单 方法 可 以 略 去 (4. 4. 1) 式 中 的 磁 
лї. 这 样 ,在 定 态 情况 下 ,(4. 4. 1) 式 中 的 每 一 项 将 趋 于 下 式 所 表 
示 的 关系 : 

n WI) w 
n AW Ij X exp(hy;/kT.)— (1—W) 

这 里 ЕРЕ. (4. 4. 030938 T BU г-у 对 的 能 级 布 居 ， 当 外 部 
辐射 场 的 等 效 黑体 温度 T, 与 i,j 无 关 , 且 W=1 时 ,该 辐射 场 是 普 
朗 克 型 的 ,能 级 布 居 在 T, 上 热 化 . 此 时 布 居 反 转 不 可 能 . 因此 辐射 
抽 运 的 第 一 个 限制 是 辐射 场 不 可 遵循 黑体 律 . 但 如 果 W<1, 是 一 
个 稀 化 的 黑体 辐射 场 时 , 则 原则 上 有 可 能 产生 偏离 玻 耳 兹 曼 的 分 
布 ， 但 是 ,在 纯 辐 射 抽 运 下 , 它 不 适 于 仅 一 个 其 它 能 级 的 情况 ， 当 
W —0, H Ci 也 为 零 , 在 达到 平衡 时 ,所 有 粒子 将 级 联 跳 回 基态 , 布 
居 也 不 可 能 反 转 . 

现在 分 析 辐 射 抽 运 的 另 一 个 限制 , 即 每 一 个 脉 泽 能 级 如 果 只 
和 一 个 其 它 能 级 交换 布 居 ,那么 脉 泽 能 级 的 布 居 反 转 是 不 可 能 的 . 
为 此 可 以 设想 一 个 三 能 级 模型 ， 能量 最 低 的 两 个 能 级 为 脉 泽 能 级 
GEE 1 和 2). 惟一 的 一 个 较 高 能 级 通过 辐射 与 脉 泽 能 级 联系 . 由 
(4.4.4) 先 写 出 n/n 和 n/m 的 表达 式 , 随 即 可 得 到 : 


n; ехр(ћуз, /ЕТъз) — (1—W) (4.4. 5) 
n exp(wy/RTyu)—(0—W) мы 
由 于 wz(= vs 一 vn) АЕР vs1, 故 这 种 情况 不 可 能 导致 布 居 反 





(4. 4. 4) 
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转 ， 这 样 ,一 个 辐射 抽 运 的 循环 总 是 要 涉及 较 多 的 能 级 . 
4.4.3 ВНЕ 


当 来 自 基态 的 激发 是 由 碰撞 支配 时 被 称 作 碰撞 抽 运 。 和 辐射 
抽 运 不 同 ,在 处 理 碰撞 抽 运 时 ,我 们 不 能 简单 地 在 方程 (4. 4. 1) 中 
略 去 辐射 项 . 因为 如 果 所 有 的 跃迁 都 是 碰撞 支配 的 话 , 必 将 导致 能 
级 的 热 化 , 脉 泽 辐射 消失 . 欲 使 系统 偏离 热平衡 就 要 求 辐射 衰变 可 
以 对 抗 碰撞 去 激发 ,至 少 对 抽 运 循环 中 的 某 些 跃迁 应 该 是 这 样 . 为 
了 更 清楚 地 看 到 碰撞 效应 引入 后 对 脉 泽 能 级 布 居 的 影响 以 及 限 
制 ,我 们 从 方程 (4. 3. 9) 和 (4. 3. 10) 出 发 ， 引 入 碰撞 效应 后 定 态 脉 
泽 系统 的 能 级 布 居 方程 (4. З. 9) 和 (4. 3. 10) 分 别 写成 : 


P;—(ni—n)B4J „гс »exp| 2E) ] 0 (4.4.6) 








Pit Qin) By] =n; +C —nexp| —?Ё) ]=0 (4.4.7) 


辐射 衰变 可 以 包含 在 衰变 速率 厂 中 . 上 二 式 相 减 得 
AP—nC,[1—exp(—AE/kT)] 
An=n -n= SEG d expC- AE/ET 228, n 7 tn 


(4. 4. 8) 








5 Ап, РРР 
如 将 此 式 写成 标准 形式 Ап ууу, ERE AE<kT , WJ Ano 和 


ЈА: 


ла, P1 T Ca /D) (AE/kT) 
EU 1--2C,/D 





Dr 
Jm gg, Q +2C,/D 
(4.4.9) 
(4. 4. DRAH, RRNA ERU RU RR DL eL ec DT. L ERN 


在 欲 使 An 0 , AI 
Cy 2PkT/AE (4. 4. 10 
它 说 明 , 为 了 防止 布 居 的 热 化 ,进入 脉 泽 跃 迁 的 碰撞 概率 Co 必须 
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受到 限制 . 

在 考虑 碰撞 效应 后 ,求解 多 能 级 统计 平衡 方程 (4. 4. 1) 的 关键 
是 找到 各 个 能 级 间 的 碰撞 系数 Cj 和 С. 已 知 碰撞 跃迁 概率 C, = 
n'Yu( 参 看 (3. 2.3) 式 )， x! 是 与 我 们 所 研究 分 子 发 生 碰 撞 的 主要 
粒子 的 数 密度 . 在 大 多 数 分 子 云 和 拱 星 包 层 情况 下 , 氢 分 子 是 最 主 
要 的 成 分 ,所 以 通常 我 们 都 是 讨论 某 种 分 子 与 氢 分 子 的 碰撞 跃迁 ， 
但 在 某 些 特定 环境 中 分 子 与 原子 氨 (H)、 氨 (He) 甚 至 电子 的 碰撞 
会 显得 重要 起 来 . 如 讨论 HII 区 附近 高 强度 的 HO 和 OH 脉 泽 抽 
运 时 ,H 原子 、 电 子 对 它们 的 碰撞 激发 就 是 一 个 不 可 缺少 的 组 成 部 
分 ， 上 式 中 的 7;(cm*，。s 1!) 称 作 碰 挤 跃 迁 速率 系数 .两 个 粒子 的 
碰撞 相互 作用 取决 于 它们 之 间 的 相互 作用 势 和 相对 速度 v( 当 然 ， 
v 又 和 温度 有 关 ). ЖЖ Хо о oj 具有 面积 的 基 纲 ,在 物 
理 上 表示 两 个 粒子 之 间 的 有 效 碰撞 截面 ，o; 或 者 六 的 确定 是 分 子 
天 体 物理 学 研究 中 最 困难 的 问题 之 一 ， 它 的 基本 困难 是 天 体 物 理 
中 要 求 得 到 的 0 是 在 特定 能 级 间 的 碰撞 横 截 面 , 而 实验 室 中 能 够 
测量 的 往往 只 是 覆盖 许多 跃迁 的 平均 . 所 以 必须 借助 理论 的 计算 . 

对 于 由 电子 碰撞 引起 的 分 子 激发 ,如 果 温 度 足 够 高 , 有 АТ 
ДЕ, sr , W| x$ + i-j 的 碰 擅 去 激发 速率 系数 有 一 个 简单 的 公 
UD, Вр 

Y,73.57 X 10^ m; T "In[2. 59p ! T /AE;) ]cm? * 7! I 

(4.4.11) 

RP „к ВАТАНЕ, z, EE EK ХЕ) (B А E BE pu, FJ LÀ Debye 
为 单位 . 对 于 允许 的 跃迁 , 当 kT/AE 为 10° 量 级 时 ,典型 的 7, 约 为 
107%ст?,* 8^!. 

Ja FE H H, 分 子 碰撞 引起 的 激发 比 电 子 的 要 困难 . 研究 表明 ， 
这 种 中 性 粒子 间 碰 挤 的 速率 系数 有 一 个 随 Au 和 AJ 减 小 的 趋势 
(Ао 和 AJ 分 别 对 应 振动 量子 数 和 转动 量子 数 的 增加 )， 不 过 这 种 
减 小 是 很 慢 的 . 最 大 转动 横 截面 的 量 级 粗略 等 于 分 子 的 几何 截面 . 
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和 H, 碰撞 的 典型 转动 速率 系数 服从 下 式 0 
Уу (107111079?) + Tem? + 571 (4. 4.12) 
振动 碰撞 速率 系数 大 约 是 它 的 10-: 倍 . 因此 当 脉 泽 区 电子 的 相对 
丰 度 大 约 小 于 10-* 时 ,中 性 粒子 间 的 碰撞 将 是 主要 的 . 
天 文 分 子 碰撞 速率 的 计算 以 Sheldom Green 和 他 的 同事 们 的 
工作 最 为 突出 ， 他 们 采用 理论 方法 发 表 了 一 系列 分 子 碰撞 截面 的 
计算 结果 . 


44.4 最 小 抽 运 功率 条 件 


一 个 脉 泽 运 转 的 内 部 保证 是 脉 泽 的 抽 运 机 构 , 外 部 保证 是 抽 
运 能 源 (如 $ 4. 2 节 所 分 析 , 至 少 需 要 两 个 不 同 温度 的 储 能 器 ,一 
个 热源 ,一 个 冷 源 ) ,合适 的 环境 参数 ,如 气体 密度 、 电 子 密 度 和 运 
动 温度 等 . 

在 设计 脉 泽 抽 运 机 构 时 ,对 某 种 脉 泽 抽 运 机 制 能 否 提供 最 低 
限度 的 抽 运 功率 是 很 必要 的 . 前 面 我 们 已 经 论证 过 ,对 一 个 饱和 脉 
泽 每 一 次 抽 运 事件 ,即使 在 100% 的 转换 效率 下 ,最 多 也 只 能 提供 
一 个 脉 泽 光子 ( 详 见 (4. 3. 30) 式 )， 这 样 根据 观测 到 的 脉 泽 强 度 可 
以 导出 所 要 求 的 最 小 抽 运 功率 条 件 . 

对 于 截面 为 o, 长 度 为 /的 柱 形 饱和 脉 泽 ,在 线 心 处 ,最 大 脉 泽 
强度 为 

nAPolhy; _ ny APÜRhy; 





I< 20010, — ew; (0= 0/0) (4. 4. 13) 
RP AP 是 上 、 下 能 级 抽 运 速率 差 . 由 于 脉 泽 流量 为 
Sn 一 І0,= І (o/D’) (4. 4. 14) 


CO, 为 观测 者 看 到 的 脉 泽 源 的 立体 角 ), 因 此 要 得 到 观测 的 脉 泽 流 

Ж, 必须 要 有 足够 的 抽 运 功率 (mAPhvj) ,其 最 低 限 (这 里 用 ЖАР 

代表 ?由 下 式 表示 : 

2Av;D'S, 
Dhy; 





тАР:> (4.4.15) 


250 分 子 天 体 物 理学 基础 








| (4. 4. 16) 





1-3 2 
zs] (88) = до) c) ПУЛ 
(4. 4. 16) 式 即 为 最 小 抽 运 功率 条 件 . 

以 H:O 脉 泽 源 为 例 ,由 观测 得 到 的 凡 个 著名 恒星 形成 区 的 最 
小 抽 运 功率 条 件 如 下 : 

W49(2210 стг? * 57), W51M(10‘ cm? * s HHR), 
W51N(10! стг? + s^! SEE) ,OMCI(C10! cm 2 • 5.4), W3- 
OH(10*7? стт? 。s-! 量 级 ). 

Strelnitskij 根据 抽 运 过 程 中 两 种 储 能 器 ( 吸 热 和 放 热 ,激发 
和 衰变 ) 的 性 质 和 抽 运 循环 中 涉及 的 跃迁 ,将 抽 运 机 制 分 成 许多 类 
型 . 进一步 研究 表明 5 ,对 于 振动 能 级 上 的 辐射 抽 运 ,接着 辐射 退 
激发 的 模型 (如 Litvak 的 近 红 外 抽 运 模型 9, 记 作 RRv), 其 可 提 
供 的 最 小 抽 运 功率 : mAP<10 cm ° ，s ,而 对 于 转动 能 级 上 的 
碰撞 抽 运 ,接着 碰撞 去 激发 的 模型 ( 记 作 CCr), 只 要 xy/zr 很 小 , 例 
WMH 3X 1075, nn X 10” cm ËR, n,o% 107? п ЖЕ, ДК TI iE 
供 的 最 小 抽 运 功率 : mAP £29 6X 10 стт? • 57!. 这 样 看 来 ,CCr 
模型 有 可 能 满足 HO 脉 泽 的 抽 运 要 求 ， 但 在 参数 上 有 一 定 的 困 
Ж. 其 它 如 Goldreich #1 Kwan 等 人 的 振动 能 级 上 热 尘 埃 ( 如 激 波 
前 ) 的 辐射 抽 运 与 冷气 体 的 碰撞 去 激发 模型 (RCv)" 以 及 其 它 
CRr,CRv 等 抽 运 模型 在 解释 HO 脉 泽 的 强 发 射 上 都 存在 程度 不 
同 的 困难 . 

对 抽 运 源 最 小 抽 运 功率 的 要 求 也 就 是 对 抽 运 源 光 度 的 要 求 . 
现在 我 们 再 从 另 一 个 角度 来 讨论 这 个 问题 . 如 果 DD 是 抽 运 源 到 观 
测 者 的 距离 , 则 每 秒 钟 进入 脉 泽 云 的 抽 运 光子 数 М, 可 由 下 式 决 
se 9, Вр 


N,— S, 4nD* aus (4. 4. 17) 
a 


式 中 $。 是 观测 者 测量 到 的 抽 运 源 的 流量 ,Am 是 抽 运 跃迁 的 谱 线 
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宽度 ,02, 是 由 抽 运 源 看 到 的 脉 泽 云 的 立体 角 ,w% 是 抽 运 频率 . 同 理 ， 
每 秒 钟 脉 泽 云 发 射 的 脉 泽 光子 数 由 下 式 计算 : 

N.= Sa AnD? Беа (4. 4. 18) 
式 中 下 标 m 代表 与 脉 泽 源 有 关 的 量 ， .2。 是 脉 泽 辐射 的 立体 角 , 对 
球形 脉 泽 Q,— 4r, 对 柱 形 脉 泽 Q,— Q. 根据 每 一 个 脉 泽 光子 的 发 


射 至 少 需要 提供 一 个 抽 运 光子 ,因此 Ne 之 No, 从 而 得 


flo Avn и 
5,25. pg v, у (4. 4. 19) 
假定 抽 运 源 具有 黑体 能 谱 , 则 
S,= B, (Т,)0, (4. 4. 20) 


式 中 Он ЕЖЕ Sr ЖН. 抽 运 源 的 光度 可 由 下 
式 计算 : 

L,— 40Т,0, D° (4.4.21) 
将 (4. 4. 201 (4. 4. 21) 式 代入 (4. 4. 19) 式 得 


2 oT ОА 如 
128 4р B, (T, v, àw 


为 了 对 Ze 有 一 个 最 低估 计 , 发 现 右 方 
кр cecT'[exp(hv,/kT,) — 1] 


在 hv/KT 223. 9 时 ,上 式 有 最 小 值 .将 此 值 代入 (4. 4. 22) 式 ,得 最 
低 要 求 的 抽 运 源 光度 应 满足 
Ls>20. 5% Sm D? ea 

以 W49-H,O Ci ki Z PREA — + O- 型 星 ) 为 例 , 若 我 们 假 
设 S.—10 7W + cm-2 • Hz 1(10 Jy), à% = 0.1 pm( 抽 运 波 
长 ),D = 3X102 ст (210 Крс). 假设 Ave Av, О, Oo H 
(4. 4. 15) 式 得 抽 运 源 ( 如 中 心 0- 型 星 ) 的 光度 L,>2>10° Le. 这 个 光 
度 高 出 O- 型 星 可 以 产生 光度 的 4 个 量 级 .除非 在 W49 中 的 脉 泽 


(4.4.22) 


(4.4.23) 
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是 高 度 集束 的 ( 即 О, 很 小 ) ,并 且 抽 运 源 在 脉 泽 云 内 部 ,也 就 是 Aa 
二 47, 和 否则 紫外 (UV) 抽 运 是 不 可 能 的 . 已 知 W49 rh ,@, (H0) = 
104 光 子 / 秒 . 通常 对 于 光子 发 射 率 大 于 10“ 光 子 / 秒 的 脉 泽 源 是 不 
可 能 用 连续 源 的 UV 光子 抽 运 的 、 由 于 (4. 4. 23) 式 中 的 右 方 入 
成 正比 , v, 减 小 对 抽 运 光度 要 求 降低 ,因此 红外 抽 运 的 可 能 性 较 
大 .但 在 恒星 形成 区 ,O-B 星 在 红外 部 分 的 光度 较 小 , 抽 运 也 是 困 
难 的 ,除非 H:O 也 是 高 度 集束 的 . 

由 上 分 析 , 对 于 星际 强 脉 泽 ,辐射 抽 运 的 可 能 性 较 小 ， 目 前 的 
看 法 大 多 集中 于 碰撞 抽 运 对 于 HO 脉 泽 源 ,由 于 源 区 的 密度 较 
高 ,有 利于 碰撞 抽 运 . 那么 为 什么 碰 擅 较 多 时 不 至 于 热 布 居 呢 ? 这 
是 因为 通过 磁 挤 布 居 的 高 能 态 由 于 自发 衰变 到 较 高 能 态 的 概率 还 
是 比 到 低能 态 的 概率 大 . 此 时 只 要 自发 辐射 的 光子 能 逸 出 云 外 ,就 
可 维持 非 热 布 居 ， (当然 ,为 保持 非 热 布 居 , 密 度 也 不 能 太 高 ,对 于 
Н.О 和 CHOH 脉 泽 , 氢 分 子 密度 不 得 大 于 10! cm-:, 对 于 OH Ж 
泽 则 不 得 大 于 100m ) 


445 нафеи 


在 多 能 级 的 辐射 转移 和 统计 平衡 计算 中 , 常 遇 到 许多 不 同 的 
谱 线 处 于 接近 的 频率 ， 如 在 OH 情况 中 ,一 些 谱 线 的 频 差 在 1 ~ 
10 MHz 范围 内 . 谱 线 的 热 宽度 约 1 MHz, 而 由 速度 引起 的 频 移 常 
常 大 于 10 MHz. 这 样 , 当 存 在 大 的 速度 场 梯度 时 ,有 必要 考虑 因 
谱 线 的 多 普 勒 频 移 所 引起 的 谱 线 重生 效应. 

谱 线 重生 通常 包含 发 射线 重合 和 吸收 线 重合 两 个 方面 ， 发 射 
线 重 倒 指 在 某 个 谱 线 'p’ 中 产生 的 辐射 可 以 被 分 子 的 另 一 个 不 同 
的 跃迁‘m’ 所 吸收 . 如 果菜 一 条 谱 线 可 以 重合 好 几 条 另外 的 谱 线 
就 称 作 “ 多 重重 又 ”吸收 线 重 倒 指 连续 谱 的 背景 辐射 被 某 一 条 谱 
线 所 吸收 ， 

谱 线 重 释 是 非常 普 见 的 现象 、 如 在 OH 分 子 的 ?Hs,J 3/2 
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一 13/2 RI'IL,,,J —1/2 一 11/2 的 48 个 A- 双重 性 的 超 精 细 能 级 
中 包含 了 207 个 辐射 路 迁 ,1042 个 碰撞 跃迁 ,其 中 涉及 到 谱 线 重 
ЖЮ ЕН 140 个 。 随 着 所 计算 的 能 级 数 的 增加 谱 线 重 释 数 也 
急剧 增加 "I， 谱 线 重 全 对 脉 泽 的 抽 运 有 重要 的 影响 . 谱 线 重合 的 
效应 主要 表现 在 改变 了 所 涉及 谱 线 的 源 函 数 . 在 没有 谱 线 重生 时， 
我 们 可 用 (4. з. 3) 式 来 计算 辐射 的 强度 , 即 当 分 子 从 i 态 跃 迁 到 j 
态 时 ,辐射 强度 





= Is; B I+ Sa(l— Ва) (4.4.24) 
考虑 谱 线 重合 后 上 式 变 为 
T= Ifa Q7 B0 y, (4. 4. 25) 
„жаат 
w= [à Г яваа О 
此 时 统计 平衡 方程 可 写成 


dn, 


de 0 =[С, n— Cani]— Ba Aa nit Ba (Ве т Bani] 


2h»? 
+ [1 ~pa] zs XalBu т Ват] (4. 4. 27) 


如 果 谱 线 重生 非常 小 ,上 面 的 方程 将 趋 于 下 式 
dn 0 =[Cu m— Ca n,]— Ba Aa nit Ba [Вы m — Bani] 

(4. 4. 28) 
这 恰好 恢复 到 方程 (4. 4. 1) 所 描述 的 情况 . 

至 此 我 们 已 系统 介绍 了 天 体 脉 泽 辐射 和 抽 运 理论 的 最 基础 的 
知识 . 有 关 各 种 天 体 脉 泽 辐射 和 抽 运 理论 的 研究 进展 ,我 们 将 在 本 
书 下 册 中 作 进 一 步 的 介绍 和 讨论 , 它 将 使 我 们 在 理论 上 能 更 完整 
地 理解 碰撞 、 辐 射 以 及 谱 线 重 又 等 在 脉 泽 辐 射 和 抽 运 过 程 中 的 作 


用 . 
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HRI 已 发 现 和 证 认 的 星际 和 星 周 
分 子 表 (2002 年 以 前 ) 


说 明 : 

(1) 此 表 是 在 李 守 中 等 41990 年 底 前 已 发 现 和 证 认 的 星际 和 拱 星 分 子 》 
(天 文学 进展 ,1991,9,(4):321) 的 基础 上 补充 而 成 , 按 化 学 性 质 分 类 列 出 并 
标 出 中 ,英文 化 学 命名 。 表 中 128 种 分 子 主要 是 根据 参考 资料 [1]、[2]、[12]， 
并 与 过 去 发 表 的 各 种 星际 及 星 周 分 子 表 ( 参 考 资料 [3]~[11]、[13]), 以 及 
1991 年 以 后 的 有 关 期 刊 进行 了 核对 、 补 充 。 

(TES + ”表示 迄今 只 在 演化 星 的 星 周 包 层 中 检测 到 的 分 子 。 

(3) 不 少 化 学 分 子 的 命名 不 是 惟一 的 。 本 表 中 包括 了 见于 文献 中 的 不 同 
英文 命名 ,并 将 相应 的 各 中 文 命名 对 应 地 列 出 ( 若 同一 中 ( 英 ) 文 名 称 对 应 两 
种 英 ( 中 ) 文 名 称 则 用 圆 括号 标 出 )。 我 们 认为 欠 妥 的 英文 命名 下 加 以 波纹 线 。 
英文 命名 下 加 有 横 线 的 是 国外 文献 中 尚未 见 到 的 、 我 们 按 化 学 命名 规则 给 出 
的 英文 命名 。 目 前 无 法 命名 的 用 符号 “?” 表 示 。 

(4) 表 中 列 出 的 年 份 大 都 是 指 首次 检测 到 该 分 子 的 文献 发 表 时 的 年 份 。 
个 别 分 子 没有 找到 原始 文献 则 只 注 明 大 约 的 发 现时 间 。 但 请 注意 有 些 文章 中 
所 说 的 “发 现年 份 "是 指 首次 观测 到 分 子 时 的 年 份 , 另 有 些 文章 中 是 指 谱 线 得 
到 最 后 证 认 的 年 份 。 故 发 现年 份 只 能 作为 参考 。 

(5) 表 中 最 后 一 列 是 引文 号 。 大 都 是 指 首次 检测 到 该 分 子 的 原始 文献 未 
查 到 原始 文献 的 则 注 明 见于 何 种 分 子 表 。20 世纪 70 年 代 以 前 发 现 的 分 子 因 
原始 文献 均 可 在 [13] 中 查 到 , 故 只 注 明 [13]。 

(6) 在 已 发 现 的 120 多 种 天 文 分 子 中 ,有 不 少 还 观测 到 相应 的 同位 素 分 
子 。 本 表 中 除 含 同位 素 气 的 分 子 外 ,其 它 均 未 列 入 。 

(7) 有 关 分 子 天 体 物理 学 的 更 多 信息 读者 可 以 在 下 列 等 网 址 上 进行 搜索 : 

http://www. strw. leidenuniv. nl/~iau34/links. html 

http://www. су. nrao. cdu/--awootten/allmols. html 

(DE X CAT 084138 MALER ARAFURA RE, ERAR, 
FERRAR Ж ЕЖЕ, ЖЕНГЕ БЕЗИ T TATA HR SR HEIC SLT 
热情 支持 对 这 个 分 子 表 的 完成 有 决定 性 的 作用 ,在 此 表示 由 衷 的 感谢 。 
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附录 1 


已 发 现 和 证 认 的 星际 分 子 和 星 周 分 子 表 (2002 年 以 前 ) 










































































简单 分 子 Simple Molecules 

氨 化 物 Hydrides 

H; molecular hydrogen 

НСІ hydrogen chloride 

но water 

氧化 物 Oxides 

CO carbon monoxide 

SiO 一 氧化 硅 silicon monoxide 1971 [13] 

SO; 二 氧化 硫 sulfur dioxide 1975 [13] 

OCS ПЕК. И ЦЕ | carbonyl sulfide, carbon thiodioxide 1971 | [13] 

HNO (次 硝酸 ) sss hydride ,hyponitrous acid) | 1977 | [13] 

NO 一 氧化 二 氮 nitrous oxide 1994 |[47] 

硫化 物 Sulfides 

CS 一 硫化 碳 | carvon monosulfide 1971 | [13] 

SiS 一 硫化 硅 ， 硫 化 硅 silicon monosulifide „silicon sulfide |1975 [131 
硫化 氢 hydrogen sulfide | 1972 |13] 
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符号 说 明 : 
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А,В,С 


Ias... 
A, Dst, Rs 


Y; 


1 


J Kake 


分 子 的 转动 常数 

相对 所 标明 主轴 的 转动 惯量 (AMU А?) 
四 次 的 离心 瓦解 常数 (kHz) 

在 转动 和 振动 能 级 的 下 列表 达 式 


E, house Lr D 中 的 Dunham 系数 


J 


相应 于 转动 常数 4,B,C 的 主轴 
沿 所 标明 主轴 的 核电 四 极 耦 合 常数 


和 核 X 有 关 的 自 旋 -转动 超 精 细 焰 合 常数 (kHz) 

WER a,b,c 的 电 偶 极 矩 分 量 (Debye) 

振动 态 量子 数 

振动 态 v 的 自 旋 -轨道 耦合 常数 

在 振动 态 o= 0 时 的 电子 自 旋 - 自 旋 耦 合 常数 

在 振动 态 u= 0 时 的 电子 自 旋转 动 耦合 常数 

对 (= 0 的 离心 瓦解 常数 

电子 自 旋 - 核 自 旋 间 的 超 精 细 耦 合 常数 

包括 核 自 旋 的 总 角 动 量 量子 数 (未 特别 说 明 时 , 指 的 是 
具有 最 大 х. 或 egQ 的 核 ) 

除 电子 自 旋 外 的 总 转动 角 动 量 量子 数 

J 在 对 称 轴 上 的 投影 

转动 角 动量 量子 数 . 在 洪 德 (a) 和 洪 德 (b) 间 的 中 间 情 
况 里 ,这 是 一 个 近似 的 量子 数 

核 自 旋 角 动量 量子 数 

不 对 称 陀螺 分 子 的 能 级 标记 


(附录 1 内容 选 自 :“Winnewisser G, Churchwell E, Walmsley C M. 
Astrophysics of interstellar molecules. In : Chantry G W, ed. Modern 


aspects of microwave spectroscopy. London : Academic Press Inc, 1979. 
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